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® Photostabile U V-Filter enthaltende kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen 
® Verwendung von Verbindungen der Formel I 
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in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfigu ra- 
tion vorliegt und die Variablen folgende Bedeutung ha- 
ben: 

R 1 CX)OR 5 , COR 5 , CONR 5 R 6 , CN, 0=S(-R s )=0, 0=S(-OR 5 )= 
O, R 7 0»P(-0R 8 )=0; 

R 2 COOR 8 COR 6 , CONR 5 R 6 , CN, 0=S(-R 6 )=0, 0=S(-OR 6 )= 
O. R 7 0-P(-0R 8 )=0; 

R 3 Wasserstoff, einen gegebenenfalls substituierten ali- 
phatischen, cycloaliphatischen, araliphatischen oder aro- 
matischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen; 
R 4 einen gegebenenfalls substituierten aromatischen 
oder heteroaromatischen Rest mit 5 bis 12 Ringatomen; 
R 5 bis 

R 8 unabhangig voneinander Wasserstoff, einen offenket- 
tigen oder verzweigten aliphatischen, araliphatischen, cy- 
cloaliphatischen oder gegebenenfalls substituierten aro- 
matischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen, 
wobei die Variablen R 3 bis R 6 untereinander, jeweils zu- 
sammen mit den Kohlenstoffatomen, an die sie gebun- 
den sind, gemeinsam einen 5- bis 6-Ring bitden konnen, 
der gegebenenfalls we iter anelliert sein kann, als UV-Fil- 
ter in kosmetischen und pharmazeutischen Zubereitun- 
gen zum Schutz der menschlichen Haut oder menschli- 
cher Haare gegen Sonnenstrahlen, allein oder zusammen 
mit an sich fur kosmetische und pharmazeutische Zube- 
reitungen bekannten, im UV-Bereich absorbierenden Ver- 
bindungen. 
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Bcschreibung 

Die Erfindung betrifft die Verwendung von Enaminderivaten als photostabile UV-Filter in kosmetischen und pharma- 
zeutischen Zubereitungen zum Schutz der menschlicben Epidermis Oder menschlicbe Haare gegen UV-Strahlung, spe- 
5 ziell im Bereich von 320 bis 400 nm. 

Die in kosmetischen und pharmazeutisehen Zubereitungen eingeselzlen Liehlschulzmillel baben die Aufgabe, schadi- 
gcndc Einfliissc dcs Sonncnlichts auf die mcnschlichc Haut zu vcrhindcrn odcr zumindest in ihrcn Auswirkungcn zu rc- 
duzieren. Daneben dienen diese Lichtschutzniittel aber auch deni Schutz weiterer Inhaltsstoffe vor Zerstorung oder Ab- 
bau durch UV-S trahlung. Tn haarkosmetischen Formulierungen soli eine SchSriigung der Kerarinfaser durch UV-Strahlen 
10 vermindert werden. 

Das an die Erdoberflache gelangende Sonnenlicht hat einen Anteil an UV-B- (280 bis 320 nm) und an TJV-A-S trahlung 
(> 320 nm), welche sich direkt an den Bereich des sichtbaren Lichtes anschlieBen. Der EinfluB auf die menschlicbe Haut 
macht sich besonders bei der UV-B-Strahlung durch Sonnenbrand bemerkbar. Dementsprechend bietet die Industrie eine 
groBere Zahl von Substanzen an, welche die UV-B-S trahlung absorbieren und damit den Sonnenbrand verhindern. 

15 Nun haben dennalologiscbe Unlersuchungen gezeigl, daB auch die UV-A-S trahlung durchaus Hautschacligungen und 
Allcrgicn hervorrufen kann, indem bcispiclswcisc das Keratin odcr Elastin geschadigt wird. Hicrdurch werden ElastizitSt 
und Wasserspeicherverniogen der Haut reduziert, d. h. die Haut wird weniger geschmeidig und neigt zur Faltenbildung. 
Die auffallend hohe Hautkrebshaufigkeit in Gegenden starker Sonneneinstrahlung zeigt, daB offenbar auch Schadi gun- 
gen der Erbinformationen in den Zellen durch Sonnenlicht, speziell durch UV-A-Strahlung, hervorgerufen werden. All 

20 diese Erkenntnisse lassen daher die Entwicklung effizienter Filtersubstanzen fur den UV-A-Bereich notwendig erschei- 
nen. 

Es besteht ein wachsender Bedarf an Lichtschutzmitteln fur kosmetische und pharmazeudsche Zubereitungen, die vor 
allem als UV-A-Filter dienen konnen und deren Absorptionsmaxima deshalb im Bereich von ca. 320 bis 380 nm liegen 
solllen. Urn mit einer moglkhsl geringen EinsaLzmenge die gewiinschle Wirkung zu erzielen, sollten derartige Lichl- 
25 schutzmittel zusatzlich eine hoch spezifische Extinktion aufweisen. AuBerdem miissen Lichtschutzmittel ftir kosmed- 
sche Praparate noch eine Vielzahl weiterer Anforderungen ertullen, beispielsweise gute Loslichkeit in kosmetischen 
Olcn, hohc Stabilitat der mit ihncn hcrgcstclltcn Emulsioncn, toxikologischc Unbcdcnklichkcit sowic geringen Eigcngo 
ruch und geringe Eigenfarbung. 

Rine weitere Anforderung, fer Lichtschutzmittel gentigen miissen, ist eine ausreichende PhotostabilitaX Dies ist aber 
30 mit den bisher verfiigbaren UV-A absorbierenden Lichtschutzmitteln nicht oder nur unzureichend gewahrleistet 

In der franzosischen Patentschrift Nr. 2 440 933 wird das 4-(l ,l-Dimethylethyi)-4'-methoxydibenzoylmethan als UV- 
A-Filter beschrieben. Es wird vorgeschlagen, diesen speziellen UV-A-Filter, der von der Firma GIVAUDAN unter der 
Bezeichnung "PAR-SOL 1789" verkauft wird, mit verschiedenen UV-B-Filtem zu kombinieren, urn die gesamten UV- 
Strahlen mit einer Wellenlange von 280 bis 380 nm zu absorbieren. 
35 Dieser UV-A-Filter ist jedoch, wenn er allein oder in Kombinalion mil UV-B-Fillem verwendet wird, pholochemisch 
nicht bestandig genug, urn cincn anhaltcndcn Schutz der Haut wahrend cincs langcrcn Sonncnbadcs zu gcwahrlcistcn, 
was wiederholte Anwendungen in regelmaBigen und kurzen Abstanden erfordert, wenn man einen wirksamen Schutz der 
Haut gegen die gesamten UV-Strahlen erzielen mSchte. 

Deshalb sollen gemaB EP 0514491 die nicht ausreichend photostabilen UV-A-Filter durch den Zusatz von 2-Cyan- 
40 3,3-diphenylacrylsliureestem stabilisiert werden, die selbst im UV-B-Bereich als Filter dienen. 

Weiterhin wurde gemaB EP 251 398 schon vorgeschlagen, UV-A- und UV-B-Strahlung absorbierende Chromophore 
durch ein Bindeglied in einem Moleklil zu vereinen. Dies hat den Nachteil, daB einerseits keine fireie Kombination von 
UV-A- und UV-B-Filtem in der kosmetischen Zubereitung mehr moglich ist und daB Schwierigkeiten bei der chemi- 
schen Verknupfung der Chromophore nur bestimmle Kombinalionen zulassen. 
45 Es bestand daher die Aufgabe, Lichtschutzmittel fur kosmedsche und pharmazeutische Zwecke vorzuschlagen, die im 
U V-A-Bereich mit hoher Extinktion absorbieren, die photostabil sind, eine geringe Eigenfarbe d. h. eine scharfe Banden- 
strukur aufweisc und jc nach Substitucnt in Ol odcr Wasscr ldslich sind. 

Diese Aufgabe wurde erfindungsgemaB gelost durch Verwendung von Verbindungen der Formel I 




I 



in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z {Configuration vorliegt die \briablen folgende Bedeutung haben: 
55 R l CCK)R* COR^C0^ 5 R*CN.O=S(^^ 

R 2 COOR 6 , COR 6 , CONR 5 R 6 , CN, 0=S(-R 6 )=0, 0=S(-OR 6 )=0, R 7 0-P (-OR s )=0; 

R 3 Wasserstoff, einen gegebenenfalls substituierten aliphatischen, cycloaliphatischen, araliphatischen oder aromatischen 
Rest mit jeweils bis zu 1 8 C-Atomen; 

R< einen gegebenenfalls substituierten aromatischen oder heteroaromatischen Rest mit 5 bis 12 Ringatomen; 
60 R 5 bis R 8 unabhangig voneinander Wasserstoff, einen offenkettigen oder verzweigten aliphatischen, araliphatischen, cy- 
cloaliphatischen oder gegebenenfalls substituierten aromatischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen, 
wobei die Variablen R 3 bis R 8 untereinander, jeweils zusammen mit den Kohlenstoffatomen, an die sie gebunden sind, 
gemeinsam einen 5- oder 6-Ring bilden konnen, der gegebenenfalls writer anelliert sein kann, 

als UV-Filter, insbesondere UV-A-Filter, in kosmetischen und phaxmazeutischen Zubereitungen zum Schutz der mensch- 
65 lichen Haut odcr mcnschlichcr Haarc gegen Sonncnstrahlcn, allcin odcr zusammen mit an sich ftir kosmctischc und phar- 
mazeutische Zubereitungen bekannten, im U V-Bereich absorbierenden Verbindungen. 

Dabei sind soiche Verbindungen der Formel T bevorzugt, in der R 3 ftir Wasserstoff, R 1 fur CN, COOR 5 und COR 5 und 
R 2 fur CN, COOR 6 und COR 6 stehen, wobei R 5 und R 6 voneinander unabhangig offenkettige oder verzweigte aliphati- 
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sche oder gegebenenfalls substituierte, aromatische Rcstc mil bis zu 8 C-Atomen bedeuten. 

Besonders bevorzugi ist die Verwendung von Verbindungen der Formel I, in der R 3 flir Wasserstoff, R 1 fQr (!N, 
COOR 5 und COR 5 und R 2 fur CN, COOR^ und COR 6 stehen, wobei R 5 und R 6 voneinander unabhangig offenkeltige 
oder verzweigie aliphatische oder gegebenenfalls substituierte, aromatische Reste mil bis zu 8 C-Atomen bedeuten und 
R 4 fur einen gegebenenfalls substituierten aromatischen oder heteroaromatischen Rest mit bis zu 1 0 C-Atomen im Ring, 5 
insbesondere einen subsdluierten Phenyl-, Thienyl-, Furyl-, Pyridyl-, Indolyl- oder Naphlhylenresl und besonders bevor- 
zugt fur cincn gegebenenfalls subsutuicrtcn Phenyl- oder Thicnylrcst stent. 

Als Substituenten komnien sowohl lipophile als auch hydrophile Substituenten nut z, B. bis zu 20 C-Atoinen in Be- 
tracht T,ipophile d. h. die Ollflslichkeit der Verbindungen der Formel T verstarkende Reste sind z, B. aliphatische oder cy- 
cloaliphatische Reste insbesondere Alkylreste mit 1 bis 18 C-Atomen, Alkoxy-, Mono- und Dialkylamino-, Alkoxycar- 10 
bonyl-, Mono- und Dialkylaminocarbonyl-, Mono- und Dialkylaminosulfonylreste, ferner Cyan-, Nitro-, Brom-, (lilor-, 
Iod- oder Fluorsubstituenten. 

Hydrophile d. h. die Wasseridslichkeit der Verbindungen der Formel I ermCglichende Reste sind z. B. Carboxy- und 
Sulfoxyreste und insbesondere deren Salze mit beliebigen physiologisch vertraglichen Kationen, wie die Alkalisalze 
oder wie die TVialkylaimiioniumsalze, wie Tri-(hydioxyalkyl)-anunoniuiiisalze oder die 2-Melhylpropan-l-ol-2-ammo- 15 
niumsalzc. Fcmcr kommcn Alkylammoniumrcstc mit beliebigen physiologisch vertraglichen Anioncn in Bctracht. 

Als Alkoxyreste kommen solche init 1 bis 12 C-Atomen, vorzugsweise mit 1 bis 8 C-Atomen in Betracht. 

Beispielsweise sind zu nennen: 
methoxy 

n-propoxy- 20 

n-butoxy- 

2-methylpropoxy- 

1 . 1- dimethylpropoxy- 
hexoxy- 

heptoxy- 25 

2- etbylhexoxy- 
isopropoxy- 
1-methylpropoxy- 
n-pentoxy- 

3- methylbutoxy- 30 

2.2- dimethylpropoxy- 

1 -methyl- 1 -ethylpropoxy- 
octoxy-. 

- Als Mono- oder Dialkylaminoreste kommen z. B. solche in Betracht, die Alkylreste mit 1 bis 8 C-Atomen enthalten, 
wie Methyl-, n-Propyl-, n-Bulyl-, 2-Melhylpropyl-, 1,1-Dimelhylpropyl-, Hexyl-, Heplyl-, 2-Elhylhexyl-, Isopropyl-, 1- 35 
Mcthylpropyl-, n-Pcntyl-, 3-Mcthylbutyl-, 2,2-Dimcthylpropyl-, 1-Mcthyl-l-cthylpropyl- und Octyl in Bctracht. Dicsc 
Reste sind gleichennatien in den Mono- und Dialkylaminocarbonyl- und Sulfonylresten enthalten. 

Alkoxycarbonylreste sind z. B. Hster, die die oben genannten Alkoxyreste oder Reste von htfheren Alkoholen z. B. mit 
bis zu 20 C-Atomen, wie iso-Cis-Alkohol, enthalten. 

Die Erfindung betrifft auch die neuen Verbindungen der Formel II 40 

^C=C ^CH 3 

R 4 NH - ^ ^CO C— CH 3 11 

^CH 3 45 

in der die C=C Doppclbindung in der E oder Z Konfiguration vorlicgt und in der R 4 cincn Phcnylrcst bedcutet, der gege- 
benenfalls durch einen oder mehrere Alkyl-, Alkoxy-, Alkylaminocarbonyl-, AlkoxycarbonyK mit jeweils bis zu 20 C- 
Atomen oder Cyan- oder Carboxyreste oder durch wasserltislich machende Reste ausgewahlt aus der Gruppe bestehend 
aus Carboxylat-, Sulfonat- oder Alkylammoniumresten substituiert ist. Solche Reste sind z. B. Alkalicarboxylat oder 50 
('ajbonyloxy-tri-(hydroxyethyl)ammonium- oder Sulfonyloxy-tri-(hyd^xyemyl)animoniumreste. 
Weiterhin betrifft die Crfindung die neuen Verbindungen der Formel IQ, 

H ^-COCH 3 
R4 NH C0R 

in der die C=C Doppelbindung in der E oder 7 Konfiguration vorliegt und in derR 4 einen Phenylrest hedeutet, der gege- 
benenfalls durch einen oder mehrere Alkoxyreste mit bis zu 20 C-Atomen oder Alkoxycarbonylreste mit 4 bis zu 20 C- 
Atomen, sowie durch wasserioslich machende Substituenten, ausgewahlt aus der Gruppe bestehend aus Carboxylat-, 60 
Sulfonat- oder Alkylammoniumresten, substituiert ist und R 5 cine offenkettige, verzweigte oder cyclische Alkyl-, Al- 
koxy- oder Alkoxyalkylgruppe mit jeweils bis zu 18 C-Atomen oder eine Aryloxygruppe bedeutet 

Beispielhaft sind in der folgenden Tabelle 1 die bevorzugten erfindungsgemaBen >ferbindungen der Formel m ge- 
nannL 

65 
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CH 3 
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para 


C3H70CO 


CH 3 
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meta 


C3H70CO 


CH 3 
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ortho 


C3H70CO 


CH 3 


2 
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^*2**5 


1 


ox*th.o 


20 




v -2 n 5 


2 


ortho /nara. 




WI61I33UWW 1 


P«W^ 
< -2 tl 5 


1 

X 


riara 




/»■« _ _ tt f*\r*r\ 

wigri33UCU 


r«uv i 


X 


mo t" a 

1UC L. CL 




Ul6">33 vw ^ 


n TT 

w2tl5 | 


X 


wX UUw 


25 


C16H33OCO 


TT 


9 


uiLUw/ jjcixa. 




wi7ti35UwU 


w2tl5 j 


1 

X 






r~\ tt Ann 
C17H35OCU 


C2tl5 


1 
X 


mo H a 
[QcLa 




fi _ tT _ f*V^ 1^ 
C17H35UWU 


n TT | 

w2tl5 


X 




30 


C17H350CO 


_TT — 
C2H5 J 




urLliO/ paxa 




CieH370CO 


f~\ TT 


X 


para 




C18H37OCO 


C2H5 I 




meta 




C18H370CO 


TT 


1 


ortiio 


35 


C18H370CO 


C2H5 




ortho/para 1 




C3H70CO 


C3H7 


1 


paxa 




C3H70CO 


C3H7 


1 1 


meta 




C3H70CO 


C3H7 


1 


ortho 


40 


C3H70CO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C4H90CO 


C3H7 


1 


para 




C4H90CO 


C3H7 


1 


meta 




C4H9OCO 


C3H7 


X 


ortho 


45 


C4H9OL.U 


C3U7 


« 


or tuo/ paid 




C5HIIUCO 


_TJ 


X 


para 




0 _rr_ _ rv" , 0 


P-»H-» 

w3rt7 


1 

X 


tuts u a 






1-3*17 


1 

X 


wX LUU 






W3H.7 


0 


ui UUw/ LJOXGL 




r"-U- .rjnn 
L6CI13UUU 


W3117 


1 

X 


r>a T*a 




w6rli3UwU 


w3rt7 


1 

X 






"p-.nrrnrn 
U6nx3Uw\J 


w3tl7 


1 

X 


wX l- 


55 


rvH. .nnn 
w6tii3wwv 


^3 n 7 


2 








^ j n 7 


x 


para 






^3** 7 


1 


meta 




C«Hi *70CO 

v O"i / www 


C3H7 


1 


ortho j 


60 


C 8 Hl70wO 


C 3 H 7 


2 


ortho/para 




C12H250CO 


C3H7 


1 


para 




C12H250CO 


C 3 H 7 


1 


meta 




C12H250CO 


C 3 H 7 


1 


ortho 


65 


C12H250CO 


C 3 H 7 


2 


ortho/para 




C13H270CO 


C3H7 


1 


para 
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X 


R 5 


n 


Position 




C13H270CO 


C3H7 


1 


met a 


5 


C13H270CO 


C3H7 


1 


ortho 




C13H270CO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C14H290CO 


C3H7 


1 


para 




C14H290CO 


C3H7 


1 


meta 


10 


C14H290CO 


C3R7 


1 


ortho 


C14H290CO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C15H310CO 


C3H7 


1 


para 




C15H310CO 


C3H7 


1 


meta 


! is 


C15H310CO 


C3H7 


1 


ortho 


C15H310CO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C16H330CO 


C3H7 


1 


para 




C16H330CO 


C3H7 


1 


meta 


21) 


Ci 6 H 33 OCO 


C3H7 


1 


ortho 




C16H33OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C17H35OCO 


C3H7 


1 


para 




C17H35OCO 


C3H7 


1 


meta 


25 


C 17 H 35 OCO 


C3H7 


1 


ortho 




C17H35OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C18H37OCO 


C3H7 


1 


para 




C18H37OCO 


C3H7 


1 


meta 


30 


C18H37OCO 


C3H7 


1 


ortho 




C18H37OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C3H7OCO 


C4H9 


1 


para 




C3H7OCO 


C4H9 


1 


meta 


35 


C3H7OCO 


C4H9 


1 


ortho 




C3H7OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 




C4H9OCO 


C4H9 


1 


para 




C4H9OCO 


C4H9 


1 


meta 


40 


C4H9OCO 


C4H9 


1 


ortho 




C4H9OCO 


C4H9 ! 


2 


ortho/para 




C s HnOCO 


C4H9 


1 


para 




C 5 HuOCO 


C4H9 


1 


meta 


45 


CsHnOCO 


C4H9 


1 


ortho 




C5H11OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 




C 6 Hi 3 OCO 


C4H9 


1 


para 




C6H 13 OCO 


C4H9 


1 


meta 


50 


C 6 Hi 3 OCO 


C4H9 


1 


ortho 




C 6 Hi 3 OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 




C 8 Hi 7 OCO 


C4H9 


1 


para 




C 8 Hi 7 OCO 


C4H9 j 


1 


meta 


55 


C 8 H 17 OCO 


C4H9 


1 


ortho 




C 8 Hi 7 OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 




C12H25OCO 


C4H9 


1 


para 




C12H25OCO 


C4H9 


1 


meta 


60 


C12H25OCO 


C4H9 


1 


ortho 




C12H25OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 




C13H27OCO 


C4H9 


1 


para 




C13H27OCO 


C4H9 


1 


meta 


65 


C13H27OCO 


C4H9 


1 


ortho i 
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X 


R 5 


n 


Position 


5 


C13H27OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 




C14H29OCO 


C 4 H 9 


1 


para 




C14H29OCO 


C4H9 


1 


caeta 




C14H29OCO 


C4H9 


1 


ortho 


10 


C14H29OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 




C15H31OCO 


C4H9 


1 


para 




C15H31OCO 


C4H9 


1 


meta 




C15H31OCO 


C4H9 


1 


ortho 


15 ! 


Ci 5 H 3 iOCO 


C4H9 


2 


ortho/para 




C16H33OCO 


C4H9 


1 


para 




C16H33OCO 


C4H9 


1 


meta 




C16H33OCO 


C4H9 


1 


ortho 


21) 


C1 kHtiOCO 


C4H9 


2 


ortho/para 




CnHisOCO 


C4H9 


1 


para j 




C1 THmOCO 


C4H9 


1 


meta 




CmKi kOCO 


C4H9 


1 


ortto 


25 


C"i*?H-»cOCO 


C4H9 


2 


ortho/para 




Ci qH-j^OCO 


C4H9 


1 


para i 




Ci qH-jtOCO 


C4H9 


1 


meta 




Cn aH-*70C0 


C4H9 


1 


ortho ~"| 


30 


Ci qH^tOCO 


C4K9 


2 


ortho/para | 




C-sHtOCO 


C5H11 


1 


para j 




v* 3 v/\* v 


C5H11 


1 


meta 






CsHu 


1 


ortho 


35 


v« 3 7 w V* w 


C5H11 


2 


ortho/para 




Tit WaOCO 


C5H11 s 


1 


para [ 






CsHu 


1 


meta 






C5HH 


.1 


ortho 


40 




C5H1I 


2 


ortho/para 




Petti lOCO 


C5HH 


1 


para 1 






CsHu 


1 


meta 




CcHi 1OCO 


C 5 Hxi 


1 


ortho 


45 


CcHi 1 0CO 


C5H11 


2 


ortho/para 




CfiHi iOCO 


C5H11 


i 1 


para 




CcHi -\OCO 


C5H11 


1 


meta 




C*Hi -*OCO 


C5H11 


1 


ortho 


50 


Ci;Hi -?0C0 


C5H11 


2 


ortho/para 




CrHi 7OCO 


C5H11 


1 


para 




C«Hi70CO 


C5H11 


1 


meta | 




CnHnOCO 


C5H11 


1 


drtKo 


55 


CaHnOCO 


C5H11 


2 


ortho/para 




C12H25OCO 


C5H11 


1 


para 




C12H25OCO 


C5H1X 


1 


meta 




C12H250CO 


CsHu 


1 


ortho 


60 


C12H250CO 


C5H11 


2 


ortho/para 




C13H27OCO 


C5H11 


1 


para 




C13H270CO 


C5H11 


1 


meta 


65 


C13H270CO 


C5H11 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C5H11 


2 


ortho/para 




C14H290CO 


C 5 Hn 


1 


para 



8 



DE 197 12 033 A 1 



v 

A 


" " R 5 


n 


Position 


v»xfl 


C5H11 


1 


met a 


Ci /1H00OCO 


C5H11 


1 


ortho 


Ci /iHooOCO 




2 


ortho/para 




C5H1I 


1 I 


para 


^1 3" J l^ww 


C5H1I 


1 


meta 


Ci cH-aiOCO 


C5H1I 


1 


ortho 


Ci *H^iOCO 


C 5 Hu 


2 


ortho/paxa 




C5H11 


1 


para 


w o j J ww w 


C^Hi 1 


1 


meta 


16 33 www 




1 


ortho 


Ci cHi-aOCO 
wi 6 **3 3 **' v "' » 




2 


ortho/para 


CnH-acOCO 
5 www 




1 


para 


C* -u>_nco 

w^7 "3 5^'^'^' 


CcHu 


1 


meta 


wi7il35www^ 


CcHu 


1 


ortho 




CcHu 


2 


ortho/para 






1 


para 


wi8**37UwU 


w 513.1 1 


1 


meta 


wigtl37UwL/ 


CcHu 
*-5 n ll 


1 


ortho 


w^grl37UwL/ 


CcHu 


2 


ortho/para 


W3117 ucu 


C<:Hi 1 


1 


para 


w3tl7wVU 


*-6 n 13 


1 


meta 


L.3H.7UWU 


^6 n 13 


1 


ortho 


C3H7UWIJ 


p r n, _ 


0 


ortho/t>ara 


C4H9UWU 


P -LI, _ 

w6«.i3 


X 


para 


C4H9OCO 


C6H13 


1 




C4H9OCO 


/-I _ TT 

C6Hl3 


X 


or lxiu 


C4H9OCO 


C€Hi3 




or tno/yaia 


C5HHOCO 


C6H13 


X 


para • 


C5HHOCO 


C6H13 


1 


meta 


C5HHOCO 


C6H13 


X 




C5HHOCO 


TT _ 


0 


7-+- V10 /nara 


c 6**13*-^* u 


<-6 tt 13 


1 


para 




^6 U 13 




meta 


M> "13 


CeHi -a 


1 


ortho 


w6ni3w\*w 


^6 "13 


2 


ortho/para 


w8**17 v ^^ ■ 




1 


car a 


w 8 "17 ww'-' 


^6 11 13 


1 


meta 


wg 1117 www 


^0**1 J 


1 


ortho 


wgn.17 www 


*-0**13 


2 


"ortho/para 


wi2**25*"* v, * v/ 




1 


para 


wi2* l 25 v ^* v 


^0**13 


1 


meta 


w 1 2 **2 5 v w v 


CgHi3 

v D"lJ 


1 


ortho 


Ci nHieOCO 


CfiHi3 


\ 2 


ortho/para 


C13H27OCO 




1 


para 


C13H27OCO 


C 6 Hi3 


1 


meta 


Ci3H 2 70CO 


C6H13 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C6H13 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C 6 Hi 3 


1 


para 


C14H29OCO 


C 6 Hi3 


1 


meta 


C14H29OCO 


C6H13 


1 


ortho 
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x 


R5 


n 


Position 


C14H290CO 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C 6 Hi3 


1 


para 


C15H310CO 


C 6 Hi3 


1 


met a 


C15H310CO 


C 6 Hi3 


1 


ortho 


Ci 5 H 31 OCO 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


C 6 Hi3 


1 


para 


C16H33OCO 


C 6 Hi3 


1 


meta 


C16H33OCO 


C 6 Hi3 


1 


ortho | 


Ci fiHnOCO 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


w A /**J 5 www 


C6H13 


1 


para 


C-i tHicOCO 

w^ / *■* J ^Www 


C 6 Hi3 


1 


meta 




CeHi3 


1 


ortho 


CnHqqOCO 


CeHi3 


2 


ortho/para 


Ci ftHnOCO 

wHJ**J / www 


CeHn 


1 


para 


Ci ftHnOCO 

^1B M J /www 


CgHi3 


1 


meta 


Ci pHnOCO 

W 10 U J /www 5 


CgHi3 


1 


ortho 


V *1B"J /www 


CeHi3 


2 


ortho/para j 


C3H7OCO 


CH 3 0 


1 


para ! 


C^H^OCO 

w J»» / www 


CH 3 0 


1 


meta 


C-aHiOCO 

W / w^ww 


CH3O 


1 


ortho 


w3 1*7 w WW 


CH3O 


2 


ortho/para 


w4 **9 w w v/ 


CH3O 


1 


para 




CH 3 0 


1 


meta ! 




CH3O 


1 


ortho 




CH3O 


2 


ortho/para 


p^u- « opo 


CH3O 


1 


Dara 


w5**ll*"'^w' 


CH 3 0 


1 


meta 


wgnxi^ww^ 


CHsO 


1 


ortho 


w 5*111 w>*V/ 


CH3O 


2 


ortho/para 


vgnl 3 ^ww 


CH3O 


1 


para 


wg »1 3 wwW 


CHsO 


1 


meta 




CH3O 


1 


ortho 




CH3O 


2 


ortho/para 


w g **1 / www" 


CH3O 


1 


para 


wg*»i7 www 


CH*0 

WMJ W 


1 


meta 


P0H1 »*OCO 

w g d J_ / Www 1 


CH 3 0 
WUJ w 


1 


ortho 


CoHi tOCO 

wH All / www 


CH30' 


2 


ortho/para 1 


CioH«5cOCO 

w ^ ^ D ww w 


CH30 


1 


para 




CH30 


1 


meta 


CioH^OCO 


CH30 


1 


ortho 


Ci^H^OCO 

wl^* H *ZD w WW 


CH 3 o 


2 


ortho/para j 


Ci -aHaiOCO 

v lJ"fl /www 


CH30 


1 


para 


C13H270CO 


CH 3 o 


1 


meta 


C13H270CO 


CH30 


1 


ortho 


C13H270CO 


CH30 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


CH 3 o 


1 


para 


C14H290CO 


CH30 


1 


meta 


C14H290CO 


CH30 


1 


ortho 


C14H290CO 


CH 3 o 


2 


ortho/para 


C15H31CCO 


CH 3 o 


1 


para 
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X 


R5 


n 


Position | 


C15H310CO 


CH30 


1 


meta 


C15H310CO 


CH30 


1 


ortho 


C15H310CO 


CH30 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


CH30 


1 


para 


C16H330CO 


CH30 


1 


meta 


C16H330CO 1 


CH30 


1 


ortho 


C16H330CO 


CH30 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


CH30 


1 ~t 


para 


C17H350CO 


CH30 


1 


meta 


C17H350CO 


CH30 


1 


ortho j 


C17H350CO 


CH30 


2 


ortho/para 


Ci e H 3 70CO 


CH30 


1 | 


para \ 


C18H37OCO 


CH30 


1 


meta 


C18H37OCO 


CH 3 0 


1 j 


ortho 


C18H37OCO 


CH30 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C 2 H 5 0 


1 


para 


C3H7OCO 


C 2 H 5 0 


1 


meta 


C3H7OCO 


C 2 H 5 0 


1 


ortlio 


C3H7OCO 


C 2 H 5 0 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C 2 H 5 0 


1 


para 


C4H90CO 


C2H5O 


1 


meta 


C4H90CO 


C 2 H 5 0 


1 


ortho 


C4H90CO 


C 2 H 5 0 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


C2H5O 


1 


para 


C5H110CO 


C 2 H 5 0 


1 


meta 


C5H110CO 


C2H5O 


1 


ortho 


C5H110CO 


C 2 H S 0 


2 


ortho/para 


ceHl 3 oco 


C2H5O 


1 


para 


C6Hi 3 OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C6H130CO 


C 2 H 5 0 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 OCO 


C 2 H 5 0 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 OCO 


C 2 H 5 0 


1 


para 


C B Hi 7 OCO 


C 2 H 5 0 


1 


meta 


C B Hi 7 OCO 


C2H5O 


1 


ortho ! 


C 8 Hi 7 OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C 2 H 5 0 


1 


para 


C12H25OCO 


C 2 H 5 0 


1 


meta 


C12H25OCO 


C 2 H 5 0 


1 


ortho 


• Ci 2 H25CX:0 


e 2 H 5 o 


2 


ortho/para 


C13H270CO 


C 2 H 5 0 


1 


para 


C13H270CO 


C2H50 


1 


meta 


C13H270CO 


c 2 H 5 o 


1 


ortho 


C13H27CCO 


c 2 H 5 o 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


C 2 H 5 0 


1 


para 


C14H290CO 


C 2 H 5 0 


1 


meta 


C14H290CO 


C2H5O 


1 


ortho 


C14H290CO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C 2 H S 0 


1 


para 


C15H310CO 


C2H5O 


1 


meta 


C1SH310CO 


C 2 H 5 0 


1 


ortho 
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X 




11 


Pnc i firm 

.C wO X L> Xvli 


5 


w- J 5 113 jL w 




2 


ortho/para 




\- 1 6 n 3 3 w 




1 


para 






C2H5O 


1 


met a 




V^{) W J J www 


C2H5O 


1 


ortho 


10 


wl6.£133www 




2 


ortho/para 


CnHicOCO 

w^ /*^J JjvvV 




1 


para 




P. -H-jcOCO 




1 


meta 




p, n Q., corn 




1 


ortho 


15 


wi_7"35 wwW 


C2H5O 


2 


ortho/para 




wj 9113 7 www 


CnHcO 

VJjUJ w 


1 1 


Dara 




wj,8tt37Uw-U 


*— 2 n 5 w 


1 


meta 




wX8"37UwU 


r.n-n 


1 


ortho 


21) 


wl8"37UwU 


w 2 n.5 w 


2 


ortho /oara 




w3il7UwU 


wjriv^ 


x 






C3H7UWO 


^3ti7W 


1 

X 


mot* a 
tuts l. a. 




C3tl7UUU 


p-H-n 
W3M7W 


1 

X 


ortho 


25 


C3ri70wU 


w3ti7w 


« 


nr t - Vio /nara 
wx uiiw/ yu ci 




C4H9UUO 


W3C17W 


1 

X 






C4H9OCO 


W3117U 


1 


mo ha 




C4H9OCO 


p-w..n 
C3117VJ 


1 

X 


pit him 

wX UXiw 


30 


C4H9OCO 


W3H7U 


0 


orcuo/paxa 




C5HH0C0 


/-1 rr /"\ 
C3H7O 


1 


para 




CsHxiOCO 


C3H7O 


1 


meta 




C5H110CO 


C3H7O 


1 


or bho 


35 


C5H110CO 


C3H7O 


2 


ortho/para 




C6H130CO 


C3H7O 


1 


para 




C6H130CO 


C3H7O 


1 


meta 




C6H130CO 


C3H7O 


1 


ore no 


4U 


C6H13CCO 


C3H7O 


2 


orcuo/para 




C8H170CO 


C3H7O 


1 


para 




C 8 Hi7w€0 


C3H7O 


1 


meta 




C8H17OCO 


C3H7O 


x 


or who 


45 


C8H17OCO 


r* rr /-'i 


z 


f- Vi *-v /nays 




Cx2H25 OCO 


C31I7U 


1 


yara 




C12H25OCO 


_ rr_r\ 


1 
1 


mot* a 
Uie wCL 




C12H250CO 


W3M.7U 


1 
X 


U X wXLw 


50 


C 12 H 25 OCO 


C31I7U 


0 

« 


nrhho/Tiafa 

Ui wliw/ yO 1 GL 




C13H27OCO 


W3C17L/ 


X 


Lyax a 




^13027°^° 


w 3 n.7 w 


1 

X 


[Q©ta 




wi3ii27 w VA-' 




x 


or t.ho 


55 


W.13H.27WWU 


w3 n 7^* 


2 


ortho /oara 




w 1 4 ri 2 9 *** 


C3H7O 


1 


para 




W14H29 


^3 0 7 w 


1 


meta 


60 


Cl 4H290CO 


C3H7O 


1 


ortho 


C14H290CO 


C3H7O 


2 


ortho/para 




C15H310CO 


C3H7O 


1 


para 




C15H310CO 


C3H7O 


1 


meta 


65 


C15H310CO 


C3H7O 


1 


ortho 


C15H31CCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 




C16H330CO 


C3H7O 


1 


para j 
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X 


R5 


n 


Position 


C16H330CO 


C3H7O 


1 


meta 


Ci 6 H 33 OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C16H33OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C 3 H 7 0 


1 


para 


C17H35OCO 


C 3 H 7 0 


1 


meta 


C17H35OCO 


C 3 H 7 0 


1 


ortho 


Ci 7 H 35 OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


Ci 8 H 37 OCO 


C 3 H 7 0 


1 


para 


C 18 H 3 70CO 


C3H7O 


1 


meta 


C 18 H 37 OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


Ci 8 H 37 OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para i 


C 3 H 7 OCO 


C4H9O 


1 


para 


C 3 H 7 OCO 


C4H9O 


1 


meta 


C 3 H 7 OCO 


C 4 H 9 0 


1 


ortho 


C 3 H 7 OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C4H9O 


1 


para 


C4H9OCO 


C 4 H 9 0 


1 


meta 


C4H9OCO 


C4H9O 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


C4H9O 


1 


para 


C5H11OCO 


C4H9O 


1 


meta 


c 5 HuCx:o 


C4H9O 


1 


ortho 


C5H110CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 OCO 


C4H9O 


1 


para j 


C 6 H 13 OCO 


C4H9O 


1 


meta 


C 6 H 13 OCO 


C4H9O 


1 


ortho 


C6Hi 3 OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 OCO 


C4H9O 


1 


para 


C 8 Hi 7 OCO 


C4H9O 


1 


meta 


C 8 Hi 7 OCO 


C4H9O 


1 


ortho 


C 8 Hi 7 OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C4H9O 


1 


para 


C12H25OCO 


C4H9O 


1 


meta 


C12H25OCO 


C 4 H 9 0 


1 


ortho 


Ci 2 H 25 OCO 


C 4 H 9 0 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C 4 H 9 0 


1 


para 


C13H27OCO 


C4H9O 


1 


meta 


C13H27OCO 


C4H9O 


1 


ortho 


-C13H27OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


Ci 4 H 29 OCO 


C4H9O 


1 


para 


C14H29OCO 


C 4 HgO 


1 


meta 


C14H29OCO 


C 4 H 9 0 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


Ci 5 H 3 iOCO 


C4H9O 


1 


para 


C15H31OCO 


C4H9O 


1 


meta 


C15H31OCO 


C4H9O 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


Ci 6 H 33 OCO 


C 4 H 9 0 


1 


para 


C16H33OCO 


C4H9O 


1 


meta 


C16H33OCO 


C4H9O 


1 


ortho 



13 
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K 


R5 


n 11 


Position j 


c 1 


C16H33OCO 


C4H9O 


2 < 


Drtho/para 


1 


C17H3SOCO 


C4H9O 


1 ] 


para j 




C17H35OCO 


C4H9O 


1 meta j 




C17H35OCO [ 


C4H9O 


1 1 


ortho 


10 1 


C17H35OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C18H37OCO | 


C4H9O 


1 1 


para j 




C18H37OCO 1 


C4H9O 


1 


meta _H 




C18H37OCO j 


C4H9O 


1 | 


ortho 


15 1 


C18H37OCO | 


C4H9O 


2 


ortho/para 1 




C3H7OCO I 


C5H11O 


1 


para 




C3H7OCO | 


C5H11O 


1 


meta { 




C3H7OCO j 


C5H11O 


1 


ortho J 


20 1 


C3H7OCO 


C 5 HuO 








CaHqOCO 1 

V^fl **«7 ^^^^^^ 1 


CsHuO 




para j 




G4H9OCO 


-..C5H11O 


.... 1 1 


meta I 




C4H9OCO 1 


C5H11O 


X 1 


ortho | 


25 


C4H9OCO 3 


C 5 H u O 


9 i 
4 1 


W A» W **W ^ | 




CsHnOCO 


C5H11O 


1 1 

i 


para | 




CrHi 1 0CO i 


C5H11O 


1 l 


meuu « 




CcH-i 1 0CO I 


C5H11O 


1 j 


Ox UUU } 


30 


PcHnOCO 1 


C5H11O 


0 1 


rkrfhn/nara 1 
OruuU/yo-Lo | 






CsHuO 


1 
1 


para 




P-tr, -OCO 


C 5 HuO 


1 | 


meta 




r^tr. „opn 


CqHnO 


1 


ortho | 


35 


C6H13UUU J 




2 


ortno/para | 




t-8rii7Uv*<J 




1 


para J 






1 CqHuO 


1 


meta 






1 CsHiiO 


<• 
1 


ortho I 


40 


I C8"17^^- ,w 


C>?HiiO 




OttuO/ yciia | 




^*12**2 5* JwA " / 


j C5HHO 


1 


| para | 






| C5HUO 


X 


ImohA 1 
Uieua | 






1 C5HHO 


1 
x 


1 nrhho 1 

| wX Lliu ^ | 


45 


1 wl2**2 5^^* w 


I C5HUO 


0 

« . 


ortho/oara i 

Ul l»A*W/ Jfcr J 




1 Pi iHnOCO 
1 3 £i 2 / www 


1 C5HHO 


X 


Ipara | 




1 fi ^HnOCO 


| C5HX1O 


1 

X 


[meta 






t P5HUO 


1 


1 ortho ] 


50 




| C5HHO 


2 


| ortho/para I 




| y www 


1 C5HHO 


i 


Ipara 




1 Ci /iHioOCO 

1 wj4 *-i;£y www 


I C5HUO 


1 


[meta \ 





1 Ci aH^qOCO 


| C5HHO 


1 


ortho ! 


55 




I C 5 HnO 


2 


ortho/para j 




|ci 5 H 3 iOCO 


1 C5H11O 


1 


Ipara I 




C15H31OCO 


1 C5H11O 


1 


meta 




Ci 5 H 3 iOCO 


C5H11O 


■ 1 


ortho j 


60 


C 15 H 3 iOCO 


1 C 5 HnO 


2 


lorthoypara j 




Ci 6 H 33 OCO 


S c s HnO 


1 


para 1 




C16H33OCO 


! C 5 HuO 


1 


meta 




Ci 6 H3 3 OCO 


C5H110 


1 


ortho 


65 


C16H33OCO 


1 C 5 HuO 


2 


ortho/para j 




IC17H35OCO 


1 C 5 H n O 


1 


[para 



14 
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x 


R5 


n 


Position 


C17H350CO 


C5H110 


1 


meta 


C17H350CO 


C5H110 


1 


ortho 


C17H350CO 


C5H110 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C5H110 


1 


para 


C18H370CO 


C5H110 


1 


met a 


C18H370CO j 


C5H110 


1 


ortho 


C18H370CO 


C5H110 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C 6 H 13 0 


1 


para 


C3H70CO 


C 6 H 13 0 


1 


meta 


C3H70CO 


C 6 H 13 0 


1 


ortho 


C3H70CO 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


C4H90CO 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C4H90CO 


C 6 Hi30 


1 


ortho 


C4H90CO 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 




C 6 Hi 3 0 I 


1 i 


para 


CqHllOCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C5H110CO 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 


CrHiiOCO 


C6H13O 


2 


ortho/para 


CfiHnOCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


CcHi tOCO 


C6H13O 


1 


meta 


C«Hn0C0 


C 6 H 13 0 


1 


ortho 


PrHllOCO 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 


CoHnOCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


CoHnOCO 


C6H13O 


1 


meta 


p.a. -npn 
^B^ll7^■' v *'^ ,, ' 




1 


ortho 


v»8 n 17^*"* w 


v p"ij v 


2 


ortho/para 






1 


para 






1 


meta 1 




CsHisO 


1 


ortho ] 


v»12**2 5 W ^* W 


C6H13O 


2 


ortho/para 


CinHo-jOCO 


C 6 Hi 3 0 . 


1 


para 1 


CiiHo^OCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


CnHo70CO 

^U* 1 ^ /www 


C6H13O 


1 


ortho 


Ci 1H97OCO 


C6H13O . 


2 


ortho/para 


CiaH-^OCO 


C6H13O 


1 1 


paxa 


AJ.^^ WW 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C14H290C0 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 


_ CIAH29OCO 


C € Hi 3 0 


2 


ortho/para 


C15H3I.OCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


Cl5H3lOCO 


C 6 Hi 3 0 


1 . 


meta 


Cl5H3lOCO 


C 6 H 13 0 


1 


ortho 


Cl5H3lOCO 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C 6 H X3 0 


1 


para 


C16H330CO 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C16H330CO 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 


C16H330CO 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C 6 H 13 0 


1 


para 


C17H350CO 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C17H350CO 


C,H U 0 


1 


ortho 



15 
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X 


P5 


11 


Poq^ ^ "f on 

cU9 X L. 1U11 


5 


Cl7n.35t-R.U 




2 


ortho/para 




W8"37 <J ^ ,U 


>*6 ri 13 v/ 


1 


Dara 




Ui8"37 ,J ^^' 


v -6 t *l3 v ' 


1 


meta 




<-18* 1 37<-*"' 1 -' 




1 


ortho 


10 


L.I8H37UV-U 


\*6 n 13^ 


2 


ortho/para 




r.u.nrn 


r-u. c n 

v -7 ri 15 x -' 


1 


para 




C3117UV-U 




1 


meta 




Li3ti7UL.U 


^7 Il 15 v 


1 


ortho 


15 


C3H7UUU 




2 


ortho /oara 








1 


para 




C4H9OCO 


C7H.15U 


x 


meta 




C4H9OCO 


C7H150 


X 


OX UilvJ 


21) 


C4H9OCO 


C7H15U 


9 


nrfhn /t-)A r*fl 




C5HllOCO 


/»"» TT O 


X 


para 




C5HHOCO 


C7H150 


1 s 


met a 




C5HHOCO 


/"I TT f% 
C7HI5O 


I 

X 


OX tllO 


25 


C5HHOCO 


C7H150 




ortno/ ydia 




C 6 Hi30CO 


C7Hl50 


1 

1 


para 




C 6 Hi 3 OCO 


C7H15O 


1 
X 


meta 




C 6 Hi3OC0 


/~1 TT f\ 
C7H150 


X 




30 


C6H13OCO 


C7H150 


*> 


or uno/ poitt 




C 8 Hi 7 OCO 


C7H150 


X 


para 




C B Hi 7 OCO 


C7H150 


1 

1 


meta 




C B Hi70C0 


C7H150 


1 


ortho 


35 


C B Hi 7 0C0 


C7H150 


2 


ortao/para 




C12H25OCO 


C7H150 


1 


para 




C12H25OCO 


C7H150 


1 


meta 




C12H25OCO 


C7H15O 


1 


ortho 


40 


Ci2H250CO 


C7H15O 


2 


ortho/para 




C13H27OCO 


C7H15O 


1 


para 




C13H27OCO 


C7H15O 


1 


meta 




C13H27OCO 


C7H15O 


«i 

X 


ortho 


45 


C13H27OCO 


C7H15O 




Ox uno / yoLxci 




C14H29OCO 


C7H15O 


X 


para 




C14H29OCO 


/^» TT /-\ 

C7H150 




meta 




C14H29OCO 


\ C7H15O 


X 




50 


C14H29OCO 


C7H150 




ox uiiw/ yai gl 




C1SH31OCO 


tt /"\ 

C7H15U 


X 


pax a 




C15H31OCO 


C7HI5O 


X 


meta 




C15H31OCO 


C7H15O 


X 


ortho 


55 


C15H31OCO 


C7H15O 


i 9 


nrfho /tiara 




C16H33OCO 


f-» tr p| 
U7H15U 


1 
X 


nara 




CI6H33OCO 


U7M.15U 


1 
X 


meta 






C7H1SO 


1 


ortho 


60 


C16H33OCO 


C 7 HisO 


2 


ortho/para 




C17H35OCO 


C7H15O 


1 


para 




C17H35OCO 


C 7 H 15 0 


1 


meta 




C17H35OCO 


C 7 H 15 0 


1 


ortho 


65 


C17H35OCO 


C7H15O 


2 


ortho/para 




C18H37OCO 


C7H15O 


1 


para 
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x 


R5 


n 


Position 


C1BH370CO 

X D w ■ « 


C7H15O 


1 


meta 


C18H37OCO 


C7H15O 


1 


ortho 


C1RH37OCO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C 8 H 17 0 


1 


para 


C3H7OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


met a 


C3H7OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


ortho 


C3H7OCO 


C 8 H 17 0 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


para 


C4H9OCO 


C 8 H 17 0 


1 


met a 


C4H9OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 ! 


ortho 


C4H9OCO 


CaHnO 


2 


ortho/para 


CcHnOCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


para J 


^ 5 11 w ^ 


C 8 Hi 7 0 


1 


meta 


PeHnOCO 


CaHi70 

ox 1 


1 


ortho 


TeHi 1 0CO 


C 8 Hi70 I 


2 


ortho/para 


CzrHi -jOCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


para | 


Ceki -adco 


C 8 Hi 7 0 


1 


meta 


n l J WWW 


C8H17O 


1 


ortho 


CrHi -aOCfo 


C 8 H 17 0 1 


2 


ortho/para j 


C0H1 -tOCO 

1 /www 


C 8 Hi70 


1 


para 


V-8 tl 17 vA ~ v- ' 


CrHi70 


1 


meta 


w8^17^^**^ 


CaHi70 


1 


ortho 


wB"17*-' v - v -' 




2 


ortho/para. 






1 


para ! 


wi2**25 w ^** M ' 


CaHiiO 


1 


meta 


/-» IT _ f~\l~* f~\ 


w 8 «.17 v 


1 


ortho 


Cl2 ti 25^- (J 


CaHiiO 


2 


ortho/para 


p • w~ <•* p^p r> 


C0H17O 


1 


para 


p- _ u.. «. PiP P» 
Cl3«i27 u ^ u 


CaHnO 


1 


meta 


^13* 1 27'-'ww 


C&H17O 


1 


ortho 


^*13**27^^* 


C 8 Hi70 


2 


ortho/para \ 


w j4^*29^^ 


C 8 Hi70 


1 


para 


wi4Xi29^^ w 


C 8 Hi70 


1 


meta 


wi 4 "-2 9 


C 8 Hi70 


1 


ortho 


w 3_ 4 **2 9 w^» w 


C8H17O 


2 


ortho/para 


p_ -U- - OPO 


C 8 Hi70 


1 


para ] 


wl 5II3I WwW 


C 8 Hi 7 0 


1 


meta 


P, eHuOCO 


C 8 Hi70 


1 


ortho 


~ TZTcHtTi OCO 


- C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para 




C 8 Hi 7 0 


1 


para 


Ci fiH-^OCO 


C 8 Hi70 


1 


meta 


CifiH 33 0C0 


C 8 Hi 7 0 


1 


ortho 


C16H330CO 


C 8 H 17 0 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


para 


C17H35OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


meta 


C17H35OCO 


C 8 Hi70 


1 


ortho 


C17H35OCO 


C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


I C 8 H 17 0 


1 


para 


C18H37OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


meta 


CiaHsyOCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


ortEb 



17 
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X 


K b 


n 


Position 


5 


C18H37OCO 


C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para 




C3H7OCO 


C12H25O 


1 


para 




C3H7OCO 


C12H25O 


1 


meta 




C3H7OCO 


C12H25O 


1 


ortho 


10 


C3H7OCO 


C12H25O 


2 


ortho/para j 




C 4 H 9 OCO 


C12H25O 


1 


para 




C4H90CO 


C12H25O 


1 


meta 




C4H90CO 


C12H25O 


1 


ortho 


15 


C 4 H 9 OCO j 


C12H25O 


2 


ortho/para 




C5H11OCO 


C12H25O 


1 


para 




C5H11OCO 


C12H25O 


1 


meta i 




C5H11OCO 


C12H25O 


1 


ortho 


20 


C5H11OCO 


C12H25O 


2 


ortho/para 




C6H13OCO 


C12H25O 


1 


para 




C 6 Hi 3 OCO 


C12H25O 


1 


meta 




C 6 Hi 3 OCO 


C12H25O 


1 


ortho 


25 


C6H13OCO 


C12H25O 


2 


ortho/para 




C 8 Hi 7 OCO 


C12H25O 


1 


para j 




C 8 Hi 7 OCO 


C12H25O 


1 


meta 




CaHi 7 0C0 


Ci 2 H 25 0 


1 


ortho 


30 


CaHi tOCO 


C12H25O 


2 


ortho/para 






C12H25O 


1 


para 




Ci oHocOCO 


C12H25O 


1 


meta 






C12H25O 


1 


ortho 


35 




C12H25O 


2 


ortho/para 




3 **2 7 v 


C12H25O 


1 


para 






C12H25O 


1 


meta 




C-i iHnOCO 


C12H25O 


1 


ortho 


40 


**13 2 » 


C12H25O 


2 


ortho/para 




CnHooOCO 


C12H25O 


1 


para 




CijiHoqOCO 

^14"23 wvv 


C12H25O 


1 


meta 




Ci aH5q0c6" 


C12H25O 


1 


ortho ! 


45 




C12H25O 


2 


ortho/para 




Cn cH-^iOCO 


C12H25O 


1 


para 






C12H25O 


1 


meta 






C12H25O 


I 1 


ortho 


50 


Ci qH^lOCO 


C12H25O 


2 


ortho/para 






C12H25O 


1 


para 




C16H330CO 


C12H25O 


1 


meta 




C16H330CO 


1 C12H2SO 


1 


ortho 


55 


C16H330CO 


C12H25O 


2 


ortho/para 




Ci 7 H 35 OCO 


C12H25O 


1 


para 




C17H35OCO 


C12H25O 


1 


meta 




C17H35OCO 


C12H25O 


1 


ortho 


60 


C17H35OCO 


C12H25O 


2 


ortho/para 




C18H37OCO 


C12H25O 


1 


para 




C18H37OCO 


C12H25O 


1 


meta 


65 


C18H37OCO 


C12H25O 


1 


ortho 


Ci8H 37 OCO 


C12H25O 


2 


ortho/para 




C3H7OCO 


C14H29O 


1 


para 



18 
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X 


R5 


n 


Position 


C3H70CO 


C14H290 


1 


meta 


C3H70CO [ 


C14H290 


1 


ortho 


C3H70CO 


C14H290 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C14H290 


1 


para 


C4H9OCO 


C14H290 


1 


meta 


C4H9OCO 


C14H290 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C 14 H 29 0 


2 


ortho/para } 


C5H11OCO 


C14H29O 


1 


para 


C5H11OCO 


C14H29O 


1 


meta 


C5H11OCO 


C14H29O 


1 


ortho | 


C5H11OCO 


CX4H29O 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 OCO 


C14H29O 


1 


para 


C 6 Hi 3 OCO 


C14H29O 


1 


meta 


C 6 H 13 OCO 


C14H29O 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 OCO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C B Hi 7 OCO 


C14H29O 


1 


para 


C 8 Hi 7 OCO 


C14H29O 


1 


meta 


C 8 Hi 7 OCO 


C 14 H 2 90 


1 


ortho 


C 8 Hi70CO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C14H29O 


1 


para 


C12H25OCO 


C14H29O 


1 


meta 


C12H2SOCO 


C14H29O 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C 13 H 2 70CO 


C14H29O 


1 


para 


CX3H27OCO 


C14H29O 


1 


meta 


C13H27OCO 


C14H29O 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C14H29O 


1 


para 


C1CH29OCO 


C14H29O 


1 


meta 


C14H29OCO 


C14H29O 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


Ci 5 H 3 iOCO 


C14H29O 


1 


para 


c 15 h 31 oco 


C14H29O 


1 


meta 


C15H310CO 


C14H29O 


1 


ortho 


Ci S H 31 OCO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C14H29O 


1 


para 


Ci 6 H 33 OCO 


C14H29O 


1 


meta 


Ci 6 H 33 OCO 


C14H29O 


1 


ortho 




G14H29O 


2 


ortho/para 


Ci7H 35 OCO 


| C14H29O 


! 1 


para 


Ci 7 H 35 OCO 


C14H29O 


1 


meta 


C17H350CO 


i C14H290 


! 1 


ortho 


C17H350CO 


C14H290 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C14H290 


1 


para 


C18H370CO 


C14H290 


1 


meta 


C18H370CO 


C14H290 


1 


ortho 


C18H370CO 


C14H290 


2 


ortho/para 1 


C3H70CO 


C16H330 


1 


para 


C3H70CO 


CUH330 


1 


meta 


C3H70CO 


C16H330 


1 


ortho 
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A 


R 5 




Position 


C3H7OCO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C16H33O 


1 


para 


C4H9OCO 


C16H33O 


1 


meta 


C4H9OCO 


C16H33O 


1 


ortho 


OHoOCO 

A 1H Nt* \S 


C16H33O 


2 


ortho/para 


r-u, ,ocO 




1 


nara 


Ce-W-i 1 OCO 

v* 5 **1 X 




1 


meta 






1 


ortho 


p_ii, - opo 




2 


ortho/para 




v -16 a 3 3 W 


1 


para 






1 


meta 


p,-w< -»opo 


Ci «H-3^0 


1 


ortho 


i-g.H.13U\»»u 


v*16ix33w 


2 


ortho /oar a 


p.u, _nrn 

V- 8 n l 7 


Ci cHnO 
>-16"33*-' 


1 


para 


r« tr* _ opo 


.__ _Vfl6**33V 


1 


meta 




'-16 n 33^' 


1 


ortho 




^16 n 33'-' 


2 


oi"t h.o /oara 




p. - O 
<-16 w 33 u 


1 

X 


p<ixa 


C12H25OCO 


Ui6tt33U 




mof a 


O IT _/V"f"\ 




1 


V>IX uuu 


C12H25OCO 


CI6H33O 


*y 




C13H27OCO 


^16n-33V 


1 

X 




C13H27OCO 


f*. ~T-T r\ 


1 

X 


mat 1 a 


Ci3H270CO 


<-16-*33 u 


X 




n TT 

Ci3H27 oco 


v-16^33^ 


9 


nrfhfl / t\ ara 


C14H29CXZO 


<~16H33U 


X 


pal a 


Cl4tl29CA-0 




X 


mat* a \ 
mot 01 


C14H29UCU 


^16*133^ 


1 


VJX bUU 


C14H29OCU 


-TT i-V 

v-16".33 u 


0 

A 


ui Luu / ^fcix a. 




<-16«i33U 


X 


na y*a 


C15H3IUCU 


*-16«>33U 


X 


lUtSUGl 


C15H31OCO 


<-16 H 33U 


X 




C15H3IOCU 


C16H33U 


z 


ui uuw/ yaxci 


C16H33OCO 


C16H33U 


1 
X 


naya 


Cl6 H 33 oco 


^16 H 33 U 


1 

X 


mof* a 

lilts UCL 


UI6I133UVU 


p« <.w„n 
^16"»33 u 


1 

X 


ortho 


C16I133UVU 




2 


oTt" Vin /nara 


t-17n.35w\-u 




A 


para 


P.. pfVfl 


P, C H,,0 


x 


meta 


***17"3 5 V ^ V * ,J 


P 1fi Hq,0 


1 


ortho 


fi ^Hn eOCO 


Ci cH^O 
w lb n '33 w 


2 


ortho/para 


r, O w,-nco 




1 


oara 


^1 8 3 7 




1 


meta 


CigH370C0 


C16H33O 


1 1 


ortho 


C18H370CO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C18H37O 


1 


para 


C3H7OCO 


C18H37O 


1 


meta 


C3H7OCO 


Ci 8 H 37 0 


1 


ortho 


C3H7OCO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C18H37O 


1 


para 
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X 


R5 


n 


Position 




C4H90CO 


Ci 8 H 37 0 


1 


meta 


5 


C4H90CO 


C 18 H 37 0 


1 


ortho 




C4H9OCO 


Ci 8 H 37 0 


2 


ortho/para 




C5H11OCO 


Ci 8 H 37 0 


1 


para 




C5H11OCO 


C 18 H 37 0 


1 


meta 


10 


C5H11OCO 


Ci 8 H 37 0 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C i8 H 37 0 


2 


ortho/para 




C 6 Hi 3 OCO 


Ci 8 H 37 0 


1 


para 




C 6 Hi 3 OCO 


C 18 H 37 0 


1 


meta 


15 


C 6 Hi 3 OCO 


Ci 8 H 37 0 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 OCO 


C 18 H 37 0 


2 


ortho/para 




C B Hi 7 OCO 


Ci 8 H 37 0 


1 


para 




C 8 Hi 7 OCO 


Ci 8 H 37 0 


1 


meta 


21) 


C 8 Hi 7 OCO 


Ci 8 H 37 0 


1 


ortko 




C 8 Hi 7 OCO 


C 18 H 37 0 


2 


ortho/para 




C12H25OCO 


Ci 8 H 37 0 


1 


para 




C12H25OCO 


Ci 8 H 37 0 


1 


meta 


25 


C12H25OCO 


C 18 H 37 0 


1 


ortho 




C12H25OCO 


Ci 8 H 37 0 


2 


ortho/para 




Ci 3 H 27 OCO 


Ci 8 H 37 0 


1 


para 




Ci 3 H 27 OCO 


Ci 8 H 37 0 


1 


meta 


30 


C 13 H 27 OCO 


C X8 H 37 0 


1 


ortho 




Ci 3 H2 7 OCO 


C 18 H 37 0 


L 2 


ortho/para 




C14H29OCO 


Ci 8 H 37 0 


l 


para 




C14H290CO 


C 18 H 37 0 


1 


meta 


35 


C14H290CO 


C 18 H 37 0 


1 


ortho 




Ci4H290CO 


C i8 H 37 0 


2 


ortho/para 




Ci 5 H 3 iOCO 


Ci 8 H 37 0 


1 


para 




CisH 3 iOCO 


Ci 8 H 37 0 


1 


meta 


40 


Ci 5 H 3 iOCO 


CieH 37 0 


1 


ortho 




C 15 H 3 iOCO 


Ci 8 H 37 0 


2 


ortho/para 




Ci 6 H 33 OCO 


C: 8 h 37 o 


1 


para 




Ci6H 33 OCO 


Ci 8 H 37 0 


1 


meta 


45 


C x6 H 33 OCO 


c 18 h 37 o 


1 


ortho 




Ci € Ha 3 OCO 


Ci 8 H 37 0 


2 


ortho/para 




C 17 H 35 OCO 


C 18 H 37 0 


1 


para 




C 17 H 3S OCO 


CibH 37 0 


l 


meta 


50 


d 7 H 35 OCO 


Ci 8 H 37 0 


1 


ortho 




Ci 7 H 35 OCO 


C 18 H 37 0 


2 


ortho/para 




C 18 H 37 OCO 


Ci 8 H 37 0 


1 


para 




Ci 8 H 37 OCO 


Ci 8 H 37 0 


1 1 


meta 


55 


Ci 8 H 37 OCO 


C 18 H 37 0 


1 


ortho 




Ci 8 H 37 OCO 


Ci 8 H 37 0 


2 


ortho/para 




CH3O 


CH 3 


1 


para 




CH 3 0 


CH 3 


1 


meta 


60 


CH 3 0 


CH 3 


1 


ortho 




CH 3 0 


CH 3 


2 


ortho/para 




C 2 H 5 0 


CH 3 


1 


para 




C 2 H 5 0 


CH 3 


1 


meta 


65 


C2H5O 


CH 3 


1 


ortho 
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X 




n 


position 


5 


/-« TT f\ 
C2H5O 




0 


wl LliVJ / yol GL 




L7 f\ 
C3H7U 






para 




C3H7O 


HI3 








C3ri7U 


ru, 
Utl 3 


1 


ortho 


10 


L-3ri7U 


V-.X13 


2 


nrtho /rjara. 




rr r> 
L4H9U 


\^n 3 




nara 




C4H9O 




1 

X 


mot* A 

ItlC La 




C4H9O 


Un 3 


X 




15 


C4H9O 




4 


or txio/ pax a. 


C5HHO 


Cti.3 


1 

X 


para 




C5HHO 


/-ITT ' 

Crl 3 


1 


ItlStd 




C5HHO 


CH 3 


1 


ortho 


21) 


C5HHO 


CH3 


0 


or&no/ para 


C 6 Hi 3 0 


CH 3 


1 


para 




C 6 Hi 3 0 


CH 3 


1 


VMM I- S 

meta 




C 6 Hi 3 0 


CH3 


1 


ortho 


25 


C 6 Hi 3 0 


CH 3 


2 


ortho/para 




C 8 Hi 7 0 


CH3 


1 


para 




C 8 Hi70 


CH 3 


1 


net a 




C 8 Hi 7 0 


CH 3 




ortiio 


30 


C 8 Hi 7 0 


CH 3 


2 


ortho/para 




C12H25O 


CH3 


1 


para 




C12H25O 


CH 3 


1 


meta 




C12H25O 


CH 3 


1 


ortho 


35 


C12H25O 


CH 3 


2 


ortho/para 




C13H27O 


CH 3 


1 


para 




C13H27O 


CH 3 


1 


meta 




C13H27O 


CH 3 


1 


ortho 


40 


C13H27O 


CH3 


2 


ortho/para 




C14H29O 


CH 3 


1 


para 




C14H29O 


CH 3 


1 


meta 




C14H29O 


CH3 


1 


ortho 


45 


C14H29O 


CH 3 


2 


ortho/para 




C15H31O 


CH3 


1 


para 




C15H31O 


CH 3 


1 


meta ! 




C15H31O 


CH 3 


1 


ortho 


50 


C15H31O 


CH3 


2 


ortho/para 




C16H33O 


CH 3 


1 


para 




C16H33O 


CH3 


1 


meta 




C16H33O 


~ CH 3 


1 


ortho 


55 


C16H33O 


un 3 




or unu/ yaxa 




C17H35O 


/~»TT_ 

L»xi 3 


X ■ 


para 




C17H35O 


WX13 


1 
X 


mpfa 
tuts i#a 






CH3 


1 


ortho 


60 


Ci 7 H 35 0 


CH 3 


2 


ortho/para 




C1BH37O 


CH 3 


1 


para 




C18H37O 


CH 3 


1 


meta 




C18H37O 


1 CH 3 


1 


ortho 


65 


C1BH37O 


CH 3 


2 


ortho/para ! 




CH3O 


C2H5 


1 


para 
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X 


R5 


n 


Position 


CH 3 o 


C2H5 


1 


met a 


CH30 


C 2 H 5 


1 


ortho 


CH30 


C 2 H 5 


2 


ortho/para 


C 2 H 5 0 


C 2 H 5 


1 


para 


C 2 H 5 0 


C 2 H 5 


1 


met a 


C 2 H 5 0 


C 2 H 5 


1 


ortho 


C 2 H 5 0 


C 2 H 5 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C2H5 


1 


para 


C3H7O 


C 2 H 5 


1 


meta 


C3H7O 


C2H5 


1 


ortho 


C3H7O 


C2H5 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C2H5 


1 


para 


C4H9O 


C2H5 


1 


meta 


C4H9O 


C2H5 


1 


ortho 


C4H9O 


C 2 H 5 


2 


ortho/para 


C5H11O 


C 2 H 5 


1 


para 


C5H11O 


C2H5 


1 


meta 


C 5 H U 0 


C 2 H 5 


1 


ortho 


C 5 H U 0 


C 2 H 5 


2 


ortho/para 


C 6 H 13 0 


C 2 H 5 


1 


para 


C 6 Hi 3 0 


C 2 H 5 


1 


meta 


C 6 Hi 3 0 


C2H5 


1 


ortho 


C 6 H 13 0 


C2H5 


2 


ortho/para 


C 8 Hi70 


C 2 H 5 


1 


para 


C 8 Hi 7 0 


C 2 H 5 


1 


meta 


C 8 Hi 7 0 


C 2 H 5 


1 


ortho 


C a Hi 7 0 


C 2 H 5 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C 2 H 5 


1 


para 


C12H25O 


C2H5 


1 


meta 


C 12 H 25 0 


C2H5 


1 


ortho 


C12H25O 


C2H5 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C 2 H 5 


1 


para 


C13H27O 


C2H5 


1 


meta 


C13H27O 


C 2 H 5 


1 


ortho 


C13H27O 


C 2 H 5 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C2H5 


1 


para 


C14H29O 


C 2 H 5 


1 


meta 


C14H29O 


C2H5 


1 


ortEo j 


ei4H 23F Q — 


G2H5 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C 2 H 5 


1 


paxa 


C15H31O 


C 2 H 5 


1 


meta 


C15H31O 


C 2 H 5 


1 


ortho 


C15H31O 


C 2 H 5 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C2H5 


1 


para 


C16H33O 


C2H5 


1 


meta 


C16H330 


C 2 H 5 


1 


ortho 


C16H33O 


C 2 H 5 


2 


ortho/para 


C17H35O 


C 2 H 5 


1 


para 


CX7H35O 


C 2 H 5 


1 


meta 


C 17 H 3 50 


C 2 H 5 


1 


ortho 
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X 




n 


Position 


C17H350 


C 2 H 5 


2 


ortho/paxa 


C18H370 


C 2 H 5 


1 


para 


C18H370 


C 2 H 5 


1 


meta 


C18H370 


C2H5 


1 


ortho 


C18H370 


C2H5 


2 


ortho/para \ 


CH30 


C3H7 


1 


para 


CH30 


C3H7 


1 


meta 


CH30 


C 3 H 7 


1 


ortho 


CH30 


C3H7 


2 


ortho/para 


C 2 H S 0 


C3H7 


1 


para 


C 2 H 5 0 


C 3 H 7 


1 


meta 


C 2 H 5 0 j 


C3H7 


1 


ortho 


C2H5O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C3H7 


1 


para j 


C3H7O 


C3H7 


1 


meta 


C3H7O 


C3H7 ! 


1 


ortho 


C3H7O 


C3H7 


2 


ortho/para | 


C4H9O 


C3H7 


1 


para 


C4H9O 


C 3 H 7 


1 


meta 


C4H9O 


C3H7 


1 


ortho 


C4H9O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C5H11O 


C3H7 


1 


para 


C 5 H u O 


C3H7 


1 


meta 


C5H11O 


C3H7 


1 


ortho 


CsHiiO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C3H7 


1 


para 




C3H7 


1 


meta 


C6H13O 


C3H7 


1 


ortho 




C3H7 


2 


ortho/para 


C8H17O 


C3H7 


1 


para 


C8H17O 


C3H7 


1 


meta 


C 8 Hi 7 0 


C3H7 


1 


ortho 


C 8 Hi70 


C3H7 


2 


ortho/para 


C 12 H2S0 


C3H7 


1 


para 


C12H25O 


C3H7 


1 


meta 1 


C12H25O 


C3H7 


1 


ortho 


C12H25O 


C 3 H 7 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C 3 H 7 


1 


para 


C13H27O 


C 3 H 7 


1 


meta 


C13H27O 


C 3 H 7 


1 


ortho 


C13H27O 


C 3 H 7 


2 - 


ortho/para 


C14H29O 


C 3 H 7 


1 


para 


C14H29O 


C 3 H 7 


i 1 


meta 


C14H29O 


C 3 H 7 


1 


ortho 


C14H29O 


C 3 H 7 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C 3 H 7 


1 


para 


CisH 3 iO 


C 3 H 7 


1 


meta 


C15H31O 


C 3 H 7 


1 


ortho 


Ci5H 3X 0 


C 3 H 7 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C3H7 


1 


para 



DE 197 12 033 A 1 



Y 


RS 


n 


Position 


C16H330 


C3H7 


1 


met a 


C16H330 


C3H7 


1 


ortho 


C16H330 


C3H7 


2 


ortho/para 


C17H350 | 


C3H7 


1 


para 


C17H350 


C3H7 


1 


meta 


Cl7H350 


C3H7 


1 


ortho "| 


C17H350 


C3H7 


2 


ortho/para 


ClBH370 


C3H7 


1 


para ] 


CI8H37O 


C3H7 


1 


meta 


C1 


C3H7 


1 


ortho 


C1RH370 


C3H7 


2 


ortho/para 


CH3O 


C4H9 


1 


para j 


CH3O 


C4H9 ] 


1 


meta 


CH36 


C4H9 


. 1 


ortho j 


CH3O 


C4H9 


2 


ortho/para 




C4H9 


1 


para 


C2H5O 


C4H9 


1 


meta 


C->HcO 


C4H9 


1 


ortho 




C4H9 


2 


ortho/para \ 


V '3**7 V 


C4H9 


1 


para 


v»3 


C4H9 


1 


meta ! 




C^Hq 


1 


ortho 


^3 n.7 w 




2 


ortho/para 




^*4"» 


1 


para 




CaHq 


1 


meta 


C4XI9U 


1*4119 


1 


ortho 




CaKo 


2 


ortho/para 


C5n.nU 


CaHq 


1 


oara 


C5HIIU j 




1 


meta 


CstiiiU 


^-4* x s 


1 


ortho 




CaHo 


2 


ortho/para 


*-6ni3U 


CaHo 


1 


para 


CcHi -aO 
v -6 ra 13*-' 


C4H9 


1 


meta 




C4H9 


1 


ortho 




| C4H9 


2 


ortho/para 




[ C4H9 


1 


para 


CoHnO 


C4H9 


1 


meta 


CoHnO 


C4H9 


1 


ortho 


v - , 8 ri l/ v- ' 


C4H9 


2 


ortho/para 


*-12 n 25 w 


C4H9 


1 


para | 




C4H9 


1 


meta 


C12H25O 


C4H9 


1 


ortho 


C12H250 


C4H9 


2 


ortho/para 


C13H270 


C4H9 


1 


para 


C 13 H 2 70 


C4H9 


1 


meta 


C13H27O 


C4H9 


1 


ortho 


C13H27O 


C4H9 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C4H9 


1 


para 


C14H29O 


C4H9 


1 


meta 


Cl4H 29 0 


C4H ? 


1 


ortho 



25 
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X 


RS 


n 


Position 


C14H290 


C4H9 


2 


ortho/para 


C15H310 


C4H9 j 


1 


para 


C15H310 


C4H9 


1 


meta 


C15H310 


C4H9 


1 


ortho 


C15H310 


C4H9 


2 


ortho/para 


C16H330 


C4H9 


1 


para 


C16H330 x 


C4H9 


1 


meta 


C16H330 i 


C 4 H 9 


1 • 


ortho 


C16H330 


C4H9 


2 


ortho/para 


C17H3SO 


C4H9 


1 


para 


C17H3SO 


C4H9 


1 


meta 


C17H350 


C4H9 


1 


ortho 


C17H350 


C4H9 


2 


ortho/para j 


C18H370 


C4H9 


1 


para 


C1AH37O 


C4H9 


1 


meta 


C18H370 


C4H9 


1 


ortho i 


CipH^70 


C4H9 


2 


ortho/para 


CH3O 


C5H11 


1 


para 


CH3O 


C5H11 


1 


meta 


CH3O 


C5H11 


1 


ortho 


CH3O 


C 5 H U 


2 


ortho/para 


C3H5O 


CsHn 


1 


para 


C2H5O 




1 


meta 




C5HU 


1 


ortho 


CnHcO i 


CsHn 


2 


ortho/para 


p,H,n 
\v3n7w 


CUHll 


1 


nara 






1 


meta 


v-.3n.7vj 




1 


ortho 


V_3n 7 U 




2 


ortho /para 


1*419*^ 




1 


****** 


CiiHoO i 
\»4**9*~ 




1 


meta 


C4H9O 




1 


ortho 


C4H9O 




2 


ortho/para 




C S Hn 


1 


para 




CsHn 


1 


meta 


CeHllO 


C5H11 


1 


ortho 


C5H1J.O 


C5H11 


2 


ortho/para 




C5H11 


1 


para 


C6H13O 


C5H11 


1 


meta 


C 6 Hi 3 0 


C S Hn 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 0 


C5H11 


2 


ortho/para 


C 8 Hi70 


C5H11 


1 


para 


C 8 Hi 7 0 


C 5 Hu 


1 


meta 


C 8 Hx 7 0 


CsHu 


1 


ortho 


C 8 Hi 7 0 


CsHu 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C5H11 


1 


para 


C12H25O 


C3H11 


1 


meta 


C12H25O 


CsHu 


1 


ortho ! 


C12H2SO 


C 5 H U 


2 


ortho/para 


C 13 H 27 0 


CsHu 


1 


para 



26 
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9 



X 


R5 


n 


Position 


C13H270 


C5H11 


1 


meta 


Ci 3 H 27 0 




1 


ortho 


C13H27O 


1 C 5 H n 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C5H11 


1 


para 


C14H29O 


CsHu 


1 


meta 


C14H29O 


CsHu 


1 


ortho 


C14H29O 


C5H11 


2 


ortho/para 


C15H31O 


CsHu 


1 


para 


C15H31O 


CsHu 


1 


meta 


C15H31O 


CsHu 


1 


ortho 


C1SH31O 


C5H11 


2 


ortho/para 


C16H33O 


CsHu 


1 


para 


C16H33O 


CsHu 


1 


meta 


C16H33O 


CsHu 


1 


ortho 


Ci6H 33 0" 


"CsHu 


2 


ortho/para 


C 17 H 3 sO 


CsHu 


1 


para 


C 17 H 3S 0 


C5H11 


1 


meta 


C17H3SO 


CsHu 


1 


ortho 


Ci 7 H 3 sO 


C5H11 


2 


ortho/para 


C18H37O 


CsHu 


1 


para 


C18H37O 


CsHu 


1 


meta 


C18H37O 


C5H11 


1 


ortho 


C18H37O 


CsHu 


2 


ortho/para 


CH3O 


C 6 H 13 


1 


para 


CH3O 


C 6 H 13 


1 


meta 


CH3O 


C«Hi3 


1 


ortho 


CH3O 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C2H5O 


C 6 Hi3 


1 


para 


C2H5O 


C6H13 


1 


meta 


C 2 H s O 


C 6 H 13 


1 


ortho 


C 2 H 5 0 


CsHu 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C 6 Hi3 


1 


para 


C3H7O 


C6H13 


1 


meta 


C3H7O 


C 6 H 13 


1 


ortho 


C3H7O 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C«Hi3 


1 


para 


C4H9O 


C 6 Hu 


1 


meta. 


C4H9O 


C 6 H 13 


1 


ortho 


.C4H9O- 


- C 6 Hi3 


2 


.ortho/para 


C5H11O 


C 6 H 13 


1 


para 


C5H11O 


CeHn 


1 


meta 


C5H11O 


CsHu 


1 


ortho 


C 5 H U 0 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 0 


C 6 Hi3 


1 


para 


C 6 H 13 0 


C 6 Hi3 


1 


meta 


C 6 H 13 0 


CeHis 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 0 


C«H 13 


2 


ortho/para 


C e Hi 7 0 


CeHu 


1 


para 


C 8 Hi 7 0 


C 6 H 13 | 


1 


meta 


C 8 Hi 7 0 


C 6 H 13 


1 


ortKb 



27 



DE 197 12 033 A 1 



X 


R* 


n 


Position 


C 8 Hi 7 0 


C 5 Hi3 


2 


ortho/para 


C 12 H 25 0 


C 6 Hi3 


1 


para ! 


C12H25O 


C 6 Hi3 


1 


meta 


C12H25O 


C 6 Hi3 


1 


ortho 


C12H25O 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C 13 H 37 0 


C 6 Hi3 


1 


para 


C13H27O 


C € H 13 


1 


meta 


C13H27O 


C 6 Hi3 


1 


ortho 


C13H27O 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C 6 Hi3 


1 


para 


C14H29O 


C 6 Hi3 


1 


meta 


C14H29O 


C 6 Hi3 


1 


ortho 


C14H29O 


C6H13 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C 6 Hl3 


1 


para 


C15H31O 


C 6 Hi3 


1 


meta 


C15H31O 


C 6 Hl3 


1 


ortho 


C15H31O 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C16H33O 


CeHn 


1 


para 


C16H33O 


C6H13 


1 


meta 


C16H33O 


C 6 Hi3 


1 


ortho 1 


C16H33O 


C 6 H 13 


2 


ortho/para i 


C17H35O 


C6H13 


1 


para 


C17H35O 


C 6 Hi3 


1 


meta 


C17H35O 


C 6 Hi3 


1 


ortho 


C17H35O 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C18H37O 


C 6 Hi3 


1 


para 


C18H37O 


C 6 H 13 


1 


meta 


CiaH3 7 0 


C6H13 


1 


ortho 


C18H370 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para ] 


CH30 


- CH3O 


X 


para 


CH30 


CH3O 


1 


meta 


CH30 


CH3O 


1 


ortno 


CH30 


CH3O 


2 


ortho/para 


c 2 H 5 o 


CH3O 


1 


para 


c 2 H 5 o 


CH3O 


1 


meta 


c 2 H 5 o 


CH3O 


1 


ortho 


c 2 H 5 o 


CH3O 


2 


ortho/para 


C3H70 


CH3O 


1 


para 


C3H70 


CH3O 


1 


meta 


C3H70 


CH3O 


1 


ortho 


C3H70 


CH3O 


2 


ortho/para 


C 4 H 9 0 


CH3O 


1 


para 


C4H90 


CH3O 


1 


meta 


C4H90 


CH3O 


1 . 


ortho 


C4H90 


CH3O 


2 


ortho/para 


C 5 H U 0 


CH3O 


1 


para 


C5H11O 


CH3O 


1 


meta 


CsHnO 


CH3O 


1 


ortho 


C5H11O 


CH 3 0 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 0 


CH3O 


| 1 


para 



DE 197 12 033 A 1 



X 




n 


Position 




C 6 Hi 3 0 


CH3O 


1 


met a 


c 
J 


C 6 H 13 0 


CH3O 


1 


ortho 




C 6 H 13 0 


CH3O 


2 


ortho/para 




C 8 Hi 7 0 


CH3O 


1 


para 




C 8 Hi 7 0 


CH3O 


1 


meta 


10 


C 8 H 17 0 


CH3O 


1 


ortho 


C 8 Hi 7 0 


CH3O 


2 


ortho/para 




C12H25O 


CH3O 


1 


para 




C12H25O 


CH 3 0 


1 


meta 


15 


C12H25O 


CH3O 


1 


ortho 




C12H25O 


CH3O 


2 


ortho/para 




Ci 3 H 27 0 


CH3O 


1 


para 




C13H27O 


CH3O 


I 1 


meta 


20 


Ci 3 H 27 0 


CH3O 


1 


ortho 




C13H27O 


CH3O 


2 


ortho/para 




C14H29O 


CH3O 


1 


para 




C14H29O 


CH3O 


1 


meta 


25 


C14H29O 


CH3O 


1 


ortho 




C14H29O 


CH3O 


2 


ortho/para 




C15H31O 


CH3O 


1 


para 




C15H31O 


CH3O 


1 


meta 


30 


C1SH33O 


CH3O 


1 


ortho 




C15H31O 


CH3O 


2 


ortho/para 




C16H33O 


CH3O 


1 


para 




C16H33O 


CH3O 


1 


meta 


35 


C16H330 


CH3O 


1 


ortho 






CH3O 


2 


ortho/para 




C17H35O 


CH3O 


1 


para 




C17H35O 


CH 3 0 


1 


meta 


40 


C17H35O 


CH 3 0 


1 


ortho 




C17H35O 1 


CH3O 


2 


ortho/para 




C1BH37O 


CH3O 


1 


para 




C18H37O ■ 


CH3O 


1 


meta 


45 


C18H37O 


CH3O 


1 


ortho 




Ci 8 H3 7 0 


CH3O 


2 


ortho/para 




CH3O 


C 2 H s O 


1 


para 




CH3O 


C 2 H 5 0 


1 


meta 


50 


CH3O 


C2H5O 


1 


ortho 




CH3O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




C 2 H s O 


C 2 H 5 0 


1 


para 




C 2 H S 0 


C 2 H 5 0 


1 


meta 


55 


C 2 H S 0 


C 2 H 5 0 


1 


ortlio 




C 2 H 5 0 


C 2 H 5 0 


2 


ortho/para 




C 3 H 7 0 


C 2 H 5 0 


1 


para 




C3H7O 


C 2 H 5 0 


1 


meta 


60 


C3H7O 


C 2 H 5 0 


1 


ortho 




C3H7O 


C 2 H 5 0 


2 


ortho/para 




C4H9O 


C 2 H 5 0 


1 


para 




C4H9O 


C 2 H 5 0 


1 


meta 


65 


C4H9O i 


C 2 H 5 0 


1 


ortho 





29 




DE 197 12 033 A 1 





X 


R 5 


n 


Position 




C4n 9 U 




2 


or+hn /nar a 

w J- uiiv / ^ a. a. a 




C5H110 








! 


/•"I TT /"\ 
C5HIIO 


U 2 n>5U 


1. 


lilts ta 




C5H11U 


p.u.n 


1 

X 






C5H110 


U 2 n.5U 


z 


nr^hn /nara 

Ul UllL?/ pciX. CI 


10 


C 6 H 13 0 


L.2H5U 


1 
± 


p 3.1* El 




C 6 Hi 3 0 


0 U f\ 

C2H50 


1 






CeHi 3 0 


C2H50 


1 


ortho 


15 


C 6 H 13 0 i 


C 2 H50 


*5 

A 


ortho/para 


C 8 Hi 7 0 


C2H5O \ 


1 


para 




C 8 Hi 7 0 


C2H5O 


1 1 
1 


meta 




C 8 Hi 7 0 


C2H5O 


1 
1 


ortho 


21) 


C8H17O 


C2H5O 




or cno/para 


C12H25O 


C2H5O 


1 


para 




C12H25O 


— C2H5O — 


- 1 • 


meta— i 




C12H25O 


C2H5O 


1 


oruno 


25 


C12H25O : 


C2H5O 


2 


or t no/ para 




Ci 3 H 27 0 


C2H5O 


1 


para 




Ci 3 H 2 70 


C2H5O 


1 


meta 




Ci 3 H 27 0 


C2H5O 1 


1 


ortho 


30 


Ci 3 H 27 0 


C 2 H 5 0 


2 


ortho/para 




Ci 4 H 29 0 


C 2 H 5 0 


1 


para 




Ci 4 H 29 0 


C 2 H 5 0 


1 


meta 




C 14 H 29 0 


C 2 H 5 0 


1 


ortho 


35 


Ci 4 H 29 0 


C2H5O i 


2 


ortho/para 




Ci 5 H 3 iO 


C 2 H 5 0 


1 


para 




Ci 5 H 3 iO 


C2H5O 


1 


meta 




Ci 5 H 3 iO 


C 2 H 5 0 


1 


ortho 


40 


CisH 3 iO 


C 2 H 5 0 


2 


ortho/para 




Ci 6 H 33 0 


C 2 H 5 0 


1 


para 




Ci 6 H 33 0 


C2H5O 


1 


meta 




Ci 6 H 33 0 


C2H5O 


1 


ortho 


45 


C16H33O 


C2H5O 


i 2 


ortho/para 




Ci 7 H 35 0 


C 2 H 5 0 


1 


para 




Ci 7 H 35 0 


C2H5O 


1 


meta 




Ci 7 H 35 0 


i C2H5O 


1 


ortho 


50 


Ci 7 H 35 0 


C2H5O 


2 


ortho/para 




Ci 8 H 37 0 


C2H5O 


1 


para 




Ci 8 H 37 0 


C2H5O 


1 


meta 




C 18 H 37 0 


C2H5O 


1 


ortno 


SS 


Ci 8 H 37 0 


C2H5O 




orc.no/ para 




CH3O 


C 3 H 7 0 


1 


meta 




CH 3 0 


0 0 r\ 
C 3 H 7 0 


T 
X 


para 










ortho 


60 


CH 3 0 


C 3 H 7 0 


2 


ortho/para 




C 2 H 5 0 


C 3 H 7 0 


1 


para 




C 2 H 5 0 


C 3 H 7 0 


1 


meta 




C 2 H 5 0 


C 3 H 7 0 


1 


ortho 


65 


C 2 H S 0 


C 3 H 7 0 


2 


ortho/para 




C3H-7O 


C 3 H 7 0 


1 


para 



30 



DE 197 12 033 Al 



X 




n 


Position 




C3H70 


C 3 H 7 0 


1 


met a 


5 


C3H70 


C3H7O 


1 


ortho 




C3H70 


C 3 H 7 0 


2 


ortho/para 




C4H9O 


! C3H7O 


1 


para 




C4H9O 


C3H7O 


1 


met a 


10 


C4H9O 


C3H7O 


1 


ortho 


C4H9O 


C3H7O 


2 


ortho/para 




C5H11O 


C3H7O 


1 


para 




C5H11O 


C3H7O 


1 


meta 


15 


C5H11O 


C3H7O 


1 


ortho 


C5H11O 


C3H7O 


2 


ortho/para 




C € Hi 3 0 


C3H7O 


1 


para 




C 6 H 13 0 


C3H7O 


1 


meta 


21) 


C 6 Hi 3 0 


C 3 H 7 0 


1 


ortho 




C 6 Hi 3 0 


C 3 H 7 0 


2 


ortho/para 




C 8 H 17 0 


C 3 H 7 0 


1 


para 




C 8 Hi70 


C 3 H 7 0 


1 


meta 


25 


C 8 H 17 0 


C 3 H 7 0 


1 


ortho 




C 8 Hi 7 0 j 


C 3 H 7 0 


2 


ortho/para 




C12H25O 


C 3 H 7 0 


1 


para 




C12H25O 


C 3 H 7 0 


1 


meta 


30 


C12H25O 


C3H7O 


1 


ortho 




Ci 2 H 2 sO 


C 3 H 7 0 


2 


ortho/para 




Ci 3 H 27 0 


C3H7O 


1 


para 




C13H27O 


C3H7O 


1 


meta 


35 


C13H27O 


C 3 H 7 0 


1 


ortho 




C13H27O 


C 3 H 7 0 


2 


ortho/para 




C14H29O 


C 3 H 7 0 


1 


para 




C14H29O 


C 3 H 7 0 


1 


meta 


40 


C14H29O 


C 3 H 7 0 


1 


ortho 




Ci 4 H 29 0 


C3H7O 


2 


ortho/para 




C15H31O 


C3H7O 


1 


para 




C15H31O 


C3H7O 


1 


meta 


45 


C15H31O 


C 3 H 7 0 


1 


ortho 




C15H31O 


C3H7O 


2 


ortho/para 




C16H33O 


C3H7O 


1 


para 




C16H33O 


C3H7O 


1 


meta 


50 


C16H33O 


C3H7O 


1 


ortho 




C16H33O 


C 3 H 7 0 


2 


ortho/para 




C 17 H 35 0 


C 3 H 7 0 


1 


para 




C17H35O 


C3H7O 


1 


meta 


55 


Ci 7 H 35 0 


C3H7O 


1 


ortho 




Ci 7 H 35 0 


C3H7O 


2 


ortho/para 




C 18 H 37 0 


C3H7O 


1 


para 




C 18 H 37 0 


C 3 H 7 0 


1 


meta 


60 


Ci 8 H 37 0 


C3H7O 


1 


ortho 




Ci 8 H 37 0 


C 3 H 7 0 


2 


ortho/para 




CH3O 


C4H9O 


1 


meta 




CH3O 


C4H9O 


1 


para 


65 


CH3O 


C4H9O 


1 


ortho 





31 




DE 197 12 033 A 1 





X 


K b 


n 


Position 


5 


CH30 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C2H50 


C4H9O 


1 


para 


; 


C2H50 


C4H9O • 


1 


met a 




C2H50 


C4H9O 


1 


ortho 


10 


C2H50 


C4H9O 


Z 


ortho/para 


C3H70 


C4H9O 


1 


para 




C3H70 


C4H9O 


1 


met a 




C3H70 


C4H9O 


1 


ortho 


15 


C3H70 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C4H90 


C4E9O 


1 


para 




C4H90 


C4H9O 


1 


met a 




C4H90 


C4H9O | 


1 


ortho 


20 


C4H90 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C5H110 


C4H9O 


1 


para 




CsHnO 


C4H9O 


1 


meta 




C5H11O 


C4H9O 


1 


ortho 


25 


C5H11O 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C 6 H 13 0 


C4H9O 


1 


para 




C 6 H 13 0 


C4H9O 


1 


meta 




C 6 Hi 3 0 


C4H9O 


1 


ortho 


30 


C 6 Hi 3 0 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C 8 Hi 7 0 


C4H9O 


1 


para 




C 8 H 17 0 


C4H9O 


1 


meta 




C 8 Hi 7 0 


C4H9O 


1 


ortho 


35 


C 8 Hi 7 0 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C12H25O 


C4H9O 


[ 1 


para 




C12H25O 


C4H9O 


1 


meta 




C12H25O 


C4H9O 


1 


ortho 


40 


C12H2SO 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C13H27O 


C4H9O 


1 


para 




Ci 3 H 27 0 


C4H9O 


1 


meta 




C 13 H 27 0 


C4H9O 


1 


ortho 


45 


C13H27O 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C 14 H2 9 0 


C4H9O 


1 


para 




C14H29O 


C4H9O 


1 


meta 




C14H29O 


C4H9O 


1 


ortho ; 


50 


C14H29O 


C4H9O 


2 


ortho/para 




Ci 5 H 3 iO 


C4H9O 


1 


para 




C15H31O 


C4H9O 


1 


meta 




C 15 H 3 iO 


C4H9O 


1 


ortho 


55 


Ci 5 H 3 iO 


C4H9O 


2 


ortho/paxa 




Ci 6 H 33 0 


C4H9O 


1 


para 




CieH 33 0 


C4H9O 


1 


meta 




CieH 33 0 


C4H9O 


1 


ortho 


60 


C 16 H 33 0 


C4H9O 


2 


ortho/para 




Ci 7 H 35 0 


C4H9O 


1 


para 




Ci 7 H 35 0 


C4H9O 


1 


meta 




Ci 7 H 35 0 


C4H9O 


1 


ortho 


65 


Ci 7 H 35 0 


C4H9O 


2 


ortho/para 




Ci 8 H 37 0 


C4H9O 


1 


para 



32 



DE 197 12 033 A 



X 


R 5 


11 


Position 


C18H370 


C4H9O 


1 


meta 


C18H370 


C* TT /*\ 
L.4H9U 


J. 


ortho 


C18H370 


TT f\ 

(-4H.90 


A 


orcno/ pax a. 


CH30 


C5H110 1 


1 


meta 


CH30 


C5H110 


1 


para 


CH30 


p It a f 
C5HHO | 


1 


orcno 


CH30 


C5HHO 




orcno/ para 


C2H50 


C5HHO 


1 


para 


c 2 H 5 o 


C5HUO 


1 


meta 


c 2 H 5 o 


C5HUO 


1 


ortho 


c 2 H 5 o 


C5HHO 


2 


ortho/para 


C3H70 


C5HHO 


1 


para 


C3H70 


C5HllO 


1 


meta 


C3H70 


C5HUO | 


1 


ortho 


C3H70 


~ C5HHO 


2 


ortho/para 


C4H90 


C5HUO 


1 


para 


C4H90 


CsHllO 


1 


meta 


C4H90 


C5HHO 


1 


ortho 


C4H90 


C5HHO 


2 


ortho/para 


C5H110 


C5HHO 


1 


para 


C5H110 


C5HllO 


1 


meta 


C5H110 


C5HHO 


1 


ortho 


C5H110 


C5HUO 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 0 


CSHUO 


1 


para 


C 6 H 13 0 


C5HHO 


1 


meta 


C 6 Hi 3 0 


C5HUO 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 0 1 


C5HHO 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 0 


C5HHO 


1 


para 


C8H17O 


C5HHO 


1 


meta 


C 8 Hi 7 0 


C 5 H U 0 


1 ■■ 


ortho 


C 8 Hi 7 0 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C 5 HuO 


1 


para 


C12H25O 


C5HHO 


1 


meta 


C12H25O 


C5H11O 


1 


ortho 


C12H25O 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C5H11O 


1 


para 


C13H27O 


C5H11O 


1 


meta 


C13H27O 


C5H11O 


1 


ortho 


C13H27O 


..CsHnO 


2 


ortho/ para 


C14H29O 


C5H11O 


1 


para 


C14H29O 


C5H11O 


1 


meta 


C14H29O 


C5HUO 


X 


ortho 


C14H29O 


CSHUO 


2 


or c no / p ar a 


C15H31O 


ft TT f\ 
CSHUO 


1 


para 


Cl5H3lO 




1 

X 


meta i 


Cl5H3lO 


C 5 HuO 


1 


ortn'o 


C15H31O 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C16H330 


C 5 HuO 


1 


para 


C16H330 


C5H11O 


1 


meta 


C16H330 


i C 5 HuO 


1 


ortho 



33 



DE 197 12 033 A 1 



X 


R5 


n 


Position 


C16H330 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C17H350 


C5H11O 


1 


para 


C17H350 


C5H11O 


1 


meta 


C17H350 


C5H11O 


1 


ortho 


C17H350 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C18H370 


C5H11O 


1 


para 


C18H370 


C5H11O 


1 


meta 


C18H370 


C5H11O 


1 


ortho 


C18H370 


C5H11O 


2 


ortho/para 


CH30 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


CH30 j 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


CH30 


C € Hi 3 0 


1 


ortho 


CH30 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 


c 2 H 5 o 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


c 2 H 5 o 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C2H50 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortko i 


c 2 H 5 o 


C 6 Hi 3 0 | 


2 | 


ortho/para 


C3H70 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


C3H70 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C3H70 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 


C3H70 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 


C4H90 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


C4H90 


C 6 Hi 3 0 I 


1 


meta j 


C4H90 


C € Hi 3 0 


1 


ortho 


C4H90 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 


C5H110 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


C5H110 


[ C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C5H110 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 


C5H110 


C 6 Hi 3 0 


! 2 


ortho/para 


C6H130 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


C 6 Hi 3 0 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C 6 H 13 0 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 0 


C 6 H 13 0 


2 


ortho/para 1 


C 8 Hi 7 0 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


C 8 Hi 7 0 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C 8 H 17 0 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 


C a Hi 7 0 


C 6 H X3 0 


2 


ortho/para j 


C12H25O 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


C12H25O 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C12H25O 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 


C12H25O 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para j 


C13H27O 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


C13H27O 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C13H27O 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 


C13H27O 


C 6 Hi 3 0 




orcuo/para 


C14H29O 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


C14H29O 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C14H29O 


C 6 H 13 0 


1 


ortho 


C14H29O 


[ C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 
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X 


R5 


n 


Position 




C1SH310 


C 6 Hi 3 0 


1 


met a 


5 


C15H310 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 




C15H310 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 




C16H330 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 




C16H330 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


10 


C16H330 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 


C16H330 


C 6 H 13 0 


2 


ortho/para 




C17H350 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 




C17H350 


C 6 H 13 0 


1 


meta 


15 


C17H350 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 




C17H350 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 




C18H370 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 




C18H370 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


20 


C1BH370 


C 6 H 13 0 


1 


ortho 




C18H370 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 




CH30 


C 7 Hi 5 0 


1 


meta 




CH30 


C 7 Hi 5 0 


1 


para 


25 


CH30 


C7H15O 


1 


ortho 




CH30 


C7H15O 


2 


ortho/para 




c 2 H 5 o 


C7H15O 


1 


para 




C2H50 


C7H15O 


1 


meta 


30 


c 2 H 5 o 


C7H15O 


1 


ortho 




C2H50 


C7H15O 


2 


ortho/para 




C3H70 


C7H15O 


1 


para 




C3H70 


C7H15O 


1 


meta 


35 


C3H70 


C7H15O 


1 


ortho 




C3H70 


C7H15O 


2 


ortho/para 




C4H90 


C7H15O 


1 


para 




C4H90 


C7H15O 


1 


meta 


40 


C4H90 


C7H15O 


1 


ortho 




C4H90 


C7H15O 


2 


ortho/para 




C5H110 


C7H15O 


1 


para 




C 5 H U 0 


C7H15O 


1 


meta 


45 


C5H110 


C 7 H 15 0 


1 


ortho 




C 5 HnO 


C7H15O 


2 


ortho/para 




C 6 Hi 3 0 


C7H15O 


| 1 


para 




C 6 Hi 3 0 


C7H15O 


1 


meta 


50 


C 6 Hi 3 0 


C 7 H 15 0 


1 


ortho 




C6H13O 


G 7 H 15 0 


2 


ortho/para 




C 8 Hi 7 0 


C7H15O 


1 


para 




C 8 Hi 7 0 


C 7 H 15 0 


1 


meta 


55 


C B H 17 0 


C7H15O 


1 


ortho 




C B Hi 7 0 


C 7 H 15 0 


2 


ortho/para 




C12H25O 


C7H15O 


1 


para 




C12H25O 


C 7 H 15 0 


1 


meta 


60 


C12H25O 


C7H15O 


1 


ortho 




C12H25O 


C7H15O 


2 


ortho/para 




C13H27O 


C7H15O 


1 


para 


65 


C13H27O 


C7H15O 


1 


meta 


C13H27O 


C7H15O 


1 


ortho 
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x 


R5 


n 


Position 


C13H270 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C14H290 I 


C7H15O 


1 


para 


C14H290 


C 7 H 15 0 


1 


met a 


C14H290 


C 7 H 15 0 


1 


ortho 


C14H290 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C15H310 


C 7 Hi 5 0 


1 


para 


C15H310 


C7H15O 


1 


met a 


CX5H310 


C 7 H 15 0 


1 


ortho 


C15H310 


C 7 H 15 0 


2 


ortho/para 


C16H330 


C 7 H 15 0 


1 [ 


para j 


C16H330 


C7H15O \ 


1 


meta 


C16H330 


C7H15O 


1 


ortho 


C16H330 


C7H15O 


2 


ortho/para j 


C17H350 


C 7 Hi 5 0 


1 


para 


C17H35O 


C 7 Hi 5 0 


1 


meta 




O7H15O 


1 


ortho 




C 7 Hi 5 0 


2 


ortho/para 


Ci oHnO 


C 7 H 15 0 


1 


para 


C1 oH-a^O 


C 7 Hi 5 0 


1 


meta 




C 7 Hi 5 0 


1 


ortho 






2 


ortho/para 




CrHi 7 0 


1 


meta 






1 


para 


CH30 


CbHi 7 0 


1 


ortho 




CsHnO ; 


2 


ortho/para 




CflHi 7 0 


1 


para 




CsHi 7 0 


1 j 


meta 


C2H5O 


CbHi 7 0 


1 1 


ortho 


p.u.n 




2 


ortho/para 




CaHi70 


1 


para 


^3**7^ 


CRH17O 


1 


meta 


v*3 £ *7^' 




1 


ortho 


*»»3 


C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C 8 Hi 7 0 


1 


para 


C4H9O 


C B H 17 0 


1 


meta 


CaHqO 


C B Hi 7 0 


1 


oc t ho 


CaHqO 


C B H 17 0 


I 2 


ortho/para 


C5H11O 


C 8 Hi 7 0 


1 


para 


C5HHO 


C 8 H 17 0 


1 


meta 


C5HUO 


e 8 Hi 7 o 


1 


ortho 


C5HHO 


C 8 H 17 0 


2 


ortho/para 


C 6 H 13 0 


C B H 17 0 


1 


para 


C 6 Hi 3 0 


C 8 H 17 0 


1 


meta 


C 6 Hi 3 0 


C B H 17 0 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 0 


C 8 H 17 0 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 0 


C 8 Hi 7 0 


1 


para 


C 8 Hi 7 0 


C B H 17 0 


1 


meta 


C 8 Hi 7 0 


C 8 H 17 0 


i 1 


ortho 


C 8 Hi 7 0 


C B Hi 7 0 


2 


ortho/para 


Ci2^ 5 0 m 


C B H 17 0 


1 
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x 


R5 


n 


Position 


C12H250 


C 8 Hi 7 0 


1 


roeta 


Ci 2 H 25 0 


C 8 H 17 0 


1 


ortho 


C12H25O 


C 8 H 17 0 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C 8 H 17 0 


1 


para 


C13H27O 


C 8 Hi 7 0 


1 


meta 


C13H27O 


C 8 H 17 0 


1 


ortho 


C3.3H27O 


C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para 


C1 aKiqO 


C 8 Hi 7 0 


1 


para 




C 8 Hi 7 0 


1 


meta 


Cl4H290 


C 8 Hi 7 0 


1 


ortho 


C1 aHooO 


C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para 


Ci qHiiO 


CsHx 7 0 


1 


para 


Ci cH-a-iO 


C 8 Hi 7 0 


1 


meta 


Ci sH^iO 


CBH17O 


1 


ortho 


1 5"J1 V 


C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para ~1 




CBH17O 


1 


para ! 




C 8 Hi70 


1 


meta 


V -16 C1 33*-' 


C8H17O 
0 * j. / w 


1 


ortho ( 


C-i cH-a-aO 


CBH17O 


2 


ortho/para 


Ci iHicO 


CaHi70 


1 


para 


P- -tJ. rO 

^-17 "35^ 




1 


meta 


C17H35O 


C 8 Hi 7 0 


1 


ortho 


Ci 7 H 35 0 


C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para 


C1BH370 


C 8 Hi 7 0 


1 


para 


C18H370 


C 8 Hi 7 0 


1 


meta 


C18H370 


C 8 H 17 0 


1 


ortho 


C18H370 


C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para 











Die erfindungsgemafi zu verwendenden Verbindungen der Formel I bis III konnen nach der Oleichung 

- 3 ROH 

Rl CH 2 R 2 + R 4 NH 2 + R3C40R) 3 1 

R = CH 3 , C 2 H 5 

durch Kondensalion hergestellt werden, wpbei R 1 bis R 4 die oben genannte Bedeutung hahen. 

Beispielsweise ergibt die Umsetzung von 2,4-Pentandion mit Anlhranilsaure-2-ethylhexylester und Trieroylorthofor- 
miat die Verbindung 24 in Tabelle 2. 

Die Lichtschutzmittel enthaltenden kosmetischen und pharmazeutischen Zubereitungen sind in der Regel auf der Ba- 
sis eines Tragers, der mindeslens eine Olphase enthalL Es sind aber auch Zubereitungen allein auf wSBriger Basis bei 
Verwendung von Verbindungen mit hydrophilen Substicuenten mogbch. DemgemaB kommen Ole, Ol-in-Wasser- und 
Wasser-in-Ol-Eiiiulsiunen, Creines und Pasten, LippenschulzslifUnassen oder fellfreie Gele in BelrachL 

Solchc Sonncnscbutzpraparatc kSnncn dcmgcmaB in flUssigcr, pastbscr odcr fester Form vorlicgcn, beispielsweise als 
Wasser-in-Ol-Cremes, Ol-in-Wasser-Cremes und -Lotionen, Aerosol-i> chaumcremes, Gele, Ole, Fettstifte, Puder, Sprays 
oder alkoholisch-wSBrige T/rtionen. 

Obliche Oikomponenten in der Kosmetik sind beispielsweise Paraffinol, Glycerylstearat, Isopropylmyristat, Diisopro- 
pyladipat, 2-Emymexansaurecetylstearylester, hydriertes Polyisobuten, Vaseline, (^arjrylsaure/Caprinsavire-Triglyceride, 
mikrokristallines Wachs, Lanolin und Stearinsaure. 

t)bliche kosmetische Hilfsstoffe, die als Zusatze in Betracht kommen kdnnen, sind z. B. Co-Emulgatoren, Fette und 
Wachse, Stabilisatoren, Verdickungsmittel, biogene Wirkstoffe, Filmbildner, Duftstoffe, Farbstoffe, Perlglanzmittel, 
Konservierungsimllel, Pigmenle, Eleklrolyle (z. B. Magnesiumsulfal) und pH-Regulaloren. Als Co-Emulgaloren kom- 
men vorzugsweisc bekannte W/O- und dancben auch O/W-Emulgatorcn wic ctwa Polyglyccrincstcr, Sorbitancstcr odcr 
teilveresterte Glyceride in Betracht. 'lypiscbe Beispiele fur Fette sind Glyceride; als Wachse sind u. a. Bienenwachs, Par- 
affinwachs oder Mikrowachse gegebenen falls in ^Combination mit hydrophilen Wachsen zu nennen. Als Stabilisatoren 
konnen Metallsalze von Fettsauren wie z. B. Magnesium-, Aluminium- und/oder Zinkstearat eingesetzt werden. Geeig- 
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nete Verdickungsmittel sind bei spiels wcise vcrnetzte Polyacrylsauren und dercn Derivale, Polysaccharide, insbesondere 
Xanthan-Gum, Guar-Guar, Agar-Agar, Alginate undTylosen, Carboxymethylcellulose und Hydroxyethylcellulose, fer- 
ner rettalkohole, Monoglyceride und Fettsauren, Polycrylate, Poly vinylalkohol und Poly vinylpyrrolidon. Unter bioge- 
nen Wirkstoffen sind beispielsweise Pflanzenextrakte, EiweiBhydrolysate und Vilaminkomplexe zu verstehen. Ge- 

5 brauchliche Filmbildner sind beispielsweise Hydiocolloide wie Chitosan, mikrokristallines Chitosan oder quaterniertes 
Chitosan, Poly vinylpyrrolidon, Vinylpyrrolidon- Vinylacelal-Copolymerisate, Polyinere der Acrylsaurereihe, qualemarc 
Ccllulosc-Dcrivatc und ahnlichc \fcrbindungcn. Als Konscrvicrungsmittcl cigncn sich beispielsweise Formaldchydlo- 
sung, p-Hydroxybenzoat oder Sorbinsaure. Als Perlglanzinittel konunen beispielsweise Glycoldistearinsaureester wie 
Fthylenglycoldistearat, aber auch Fettsauren und Fettsauremonoglycolester in Betracht. Als Farbstoffe kftnnen die fiir 

10 kosmeusche Zwecke geeigneten und zugelassenen Substanzen verwendet werden, wie sie beispielsweise in der Publika- 
tion "Kosmetische Rirbemitter der Farbstoffkoimmission der Deutschen ForschungsgemeinschafU verdffentlicht im 
Verlag Chemie, Weinheim, 1984, zusammengestellt sind. Diese Farbstoffe werden Qblicherweise in Konzentration von 
0,001 bis 0,1 Gew.-%, bezogen auf die gesamte Mischung, eingesetzt. 

Der Gesamtanteil der Hilf s- und Zusatzstoffe kann 1 bis 80, vorzugsweise 6 bis 40 Gew.-% und der nicht waBrige An- 

15 teil ("Akuvsubslanz") 20 bis 80, vorzugsweise 30 bis 70 Gew.-% - bezogen auf die MilLel - belragen. Die Herstellung 
der Mittcl kann in an sich bekannter Wcisc, d. h. beispielsweise durch HciB-, Kalt-, HciB-HciB/Kalt- bzw. PIT-Emulgic- 
rung erfolgen. Hierbei handelt es sich um ein rein mechanisches Vferfahren, eine cheinische Reaktion hndet nicht statt 
SchlieBlich kftnnen weitere an sich bekannte im UV-A-Bereich absorbierenden Substanzen mitverwendet werden, so- 
fem sie im Gesamtsystem der erfindungsgemaB zu verwendenden Kombination aus UV-B und UV-A-Filter stabil sind. 

20 (jegenstand der vorliegenden Erfindung sind weiterhin kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen, die 0,1 bis 
10 Gew.-%, vorzugsweise 1 bis 7 Gew.-%, bezogen auf die gesamte Menge der kosmetischen und pharmazeutischen Zu- 
bereitung, eine oder mehrere der Verbindungen der Formel I zusammen mit an sich fiir kosmetische und pharmazeutische 
Zubereitungen bekannten, im UV-B-Bereich absorbierenden Verbindungen als Lichtschutzmittel enthalten, wobei die 
Verbindungen der Formel I in derRegel in geringerer Menge als die UV-B-absorbierenden Verbindungen eingesetzl wer- 



Der groBte 'leil der Lichtschutzmittel in den zum Schutz der menschlichen Bpidernus dienenden kosmetischen und 
pharmazeutischen Zubereitungen bestcht aus Verbindungen, die UV-Licht im UV-B-Bcrcich absorbicrcn d. h. im Bc- 
reich von 280 bis 320 nm. Beispielsweise betragt der Anteil der erfindungsgemaB zu verwendenden UV-A-Absorber 10 
bis 90 Gew.-%, bevorzugt 20 bis 50 Gew.-% bezogen auf die Gesamtmenge von UV-B und UV-A-absorbierenden Sub- 



Als I JV-B-Filtersubstanzen, die in Kombination mit den erfindungsgemaB zu verwendenden \ferbindungen der Formel 
I angewandt werden, kommen beliebige UV-B-Filtersubstanzen in Betracht Beispielsweise sind zu nennen: 



40 



45 



50 



55 



60 



25 den. 



30 stanzen. 
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Nr. 


Stoff 


CAS -Nr. 
(=Saure) 




1 


4 -Aminobenzoesaure 


150-13-0 


5 


2 


3- (4 r Triroethylammonium) -benzyl idenbornan -2 -on- 
methylsulf at 


52793-97-2 




3 


3,3,5 -Tr imethyl - cyclohexyl - sal icyla t 
(Homosalatum) 


118-56-9 


10 


4 


2 - Hydroxy - 4 - me thoxy - benz ophenon 
(Oxybenzonum) 


131-57-7 




5 


2-Phenylbenzimidazol-5-sulfonsaure und ihre 
Kalium- , Natrium- u. Triethanolaminsalze 


27503-81-7 


15 


6 


3,3' - (1,4-Phenylendi- 

metnin/ dis \ 1 1 / "Qinieuiiyi * oAUfliv»jf l « • « • 
tan-l-methansulf onsaure) und ihre Salze 


90457-82-2 


21) 


7 


4-Bis (polye thoxy) amino -benzoesaurepo lye thoxy - 
ethylester 


113010-52-9 




8 


4 -Dimethylamino-benzoesaure-2- ethylhexylester 


21245-02-3 


25 


9 


Salicylsaure-2 -ethylhexylester 


118-60-5 




10 


4 -Me thoxy - zimtsaure-2 -isoamylester 


7/6/7-10-2 ; 






4 - Me thoxy - zimtsaure-2 -ethylhexylester 


5466-77-3 


30 


X A 


2 - Hydroxy - 4 - me thoxy -benz ophenon - 5 -sulf on- 
(Sulisobenzonum) und das Natriumsalz 


4065-45-6 


13 


3- (4* -Sulf o)benzyliden-bornan-2-on und Salze 


58030-58-6 




14 


3- (4' -Methyl )benzyliden-bornan- 2 -on 


36861-47-9 


35 


15 


3 - Benzyl idenbornan - 2 - on 


16087-24-8 




16 


1- (4' -isopropylphenyl) -3 -phenylpropan-1, 3-dion 


63260-25-9 * 




17 


4 - Isopropylbenzylsalicylat 


94134-93-7 ; 


40 


18 


2,4,6-Trianilin- (o- 

carbo-2' -ethylhexyl-1' -oxy) -1, 3, 5- triazin 


O O JLZ Z 'JJ \J 




19 


3-Imidazol-4-yl-acrylsaure und ihr Etnyl ester 




45 


20 


2 -Cyano- 3 , 3 - diphenylacrylsaureethylester 


5232-99-5 




21 


2 - Cyano -3,3- dipheny lacry lsaure - 2 ' - ethylhexyl - 
ester 


6197-30-4 




22 


Menthyl-o-aminobenzoate Oder: 

5 -Methyl -2- (1 -methyl ethyl) -2 -aminobenzoate 


134-09-8 


<n 
jU 


23 


Glyceryl p-aminobenzoat Oder: 

4 - Aminobenzoesaure - 1 - glyceryl - es ter 


136-44-7 


55 


24 


2,2' -Dihydroxy-4 -methoxybenzophenon (Dioxyben- 
zone) 


131-53-3 




25 


2 -Hydroxy- 4 -me thoxy- 4 -methylbenzophenon (Mexo- 
non) 


1641-17-4 


60 


26 


Triethanolamin Salicylat ' 


2174-16-5 




27 


Dimethoxyphenylglyoxalsaure oder: 

3,4- dime thoxy -phenyl -glyoxal - saures Natrium 




65 


28 


3- (4'Sulfo)benzyliden-bornan-2-on und seine 
Salze 


56039-58-8 
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SchlieBlich sind auch mikronisierte Pigmente wie Titandioxid und Zinkoxid zu nennen. 

Zum wSchutz menschlicher Haare vor UV-Strahlen kOnnen die erfindungsgem&Ben Lichtschutzmittel der Formel I in 
Shampoos, Lotionen, Gelen oder Emulsionen in Konzentrationen von 0,1 bis 10 Gew.-%, bevorzugt 1 bis 7 Gew.-% ein- 
gearbeitet werden. Die jeweiligen Formulierungen konnen dabei u. a. zum Waschen, Farben sowie zum Frisieren der 
5 Haare verwendel werden. 

Die erfindungsgemafi zu verwendenden Verbindungen zeichnen sich in der Regel durcb ein besonders bones Absorp- 
tionsvcrmogcn ira Bcrcich der UV-A-Strahlung mit scharfcr Bandcnstruktur aus. Wcitcrhin sind sic gut in kosmctischen 
Olen loslich und lassen sich leicht in kosmetische Formulierungen einarbeiten. Die mit den Verbindungen I hergestellten 
Emulsionen zeichnen sich besonders durch ihre hone StabHitat, die Verbindungen T selber durch ihre hohe Photostabilitfit 
10 aus, und die mit I hergestellten Zubereitungen durch ihr angenehmes Hautgeftthl aus. 

( jegenstand der Erfindung sind auch die Verbindungen der Formel I zur Verwendung als Medikament sowie pharma- 
zeutische Mittel zur vorbeugenden Behandlung von EntzQndungen und Allergien der Haul sowie zur Verhiitung be- 
stimmter Hautkrebsarten, welche eine wirksame Menge mindestens einer Verbindung der Formel I als Wirkstoff enthal- 
ten. 

15 Das erfmdungsgeiiiafie phannazeulische Mittel kann oral oder topisch verabreichl werden. Fur die orale Msrabrei- 
chung licgt das pharmazcutischc Mittel in Form von u. a. Pastillcn, Gclatinckapscln, Dragccs, als Sirup, Ldsung, Emul- 
sion oder Suspension vor. Die topische Anwendung der pharmazeutiscben Mittel ertblgt beispielsweise als Salbe, 
Creme, Gel, Spray, Tifcung oder Txrtion. 

2t) Beispiele 

I. Herstellung 

Beispiel 1 

25 

Allgemeine Vorschrift (fur die Verbindung der Nr. 1 der labelle 2) 

0,1 mol p-Aminobenzoesaure-2-ethylhexylester, 0,1 mol Pivaloylacetbnitril und 0,1 mol TCethylorthoformiat wurden 
in 100 ml Diethylenglykol 2 h auf 120°C erhitzt, wobei Ethanol abdestilliert wurde. Nach Ahktihlung auf 80°C wurde 
30 mit Wasser versetzt und vom ausgefallenen Niederschlag abfiltriert. Anschliefiend wurde aus Petrolether umkristallisiert 
Man erhielt in 80%iger Ausbeute Verbindung 1 der Tabelle 2. 

Beispiel 2 

35 0,1 mol AnUiranilsaure-2-elhylhexylesler, 0, 1 mol 2,4-Penlandion und 0,1 mol TViethylorthofonniat wurden in 100 ml 
Diethylenglykol 2 h auf 120°C erhitzt, wobci Ethanol abdestilliert wurde. Nach Abkflhlung auf 80°C wurde mit Wasser 
versetzt und vom ausgefallenen Niederschlag abfiltriert Anschliefiend wurde aus Petrolether umkristallisiert. Man er- 
hielt in 70%iger Ausheute Verbindung 24 der Tfcbelle 2. 

40 Beispiel 3 

0,1 mol m-lbluidin, 0,1 mol Pivaloylacetonitril und 0,1 mol TKethylorthoformiat und 1 g Zinkchlorid wurden in 
100 ml Diethylenglykol 2 h auf 120°C erhitzt, wobei Ethanol abdestilliert wurde. Nach Abkiihlung auf 80°C wurde mit 
Wasser versetzt und vom ausgefallenen Niederschlag abfillriert Anschliefiend wurde aus PetroleLher uiiikristallisieri. 
45 Man erhielt in 70%iger Ausbeute Verbindung 2 der Tabelle 2. 

Weitere so hergestellte Verbindungen sind in Taibelle 2 angegeben. 



50 



55 



60 



65 
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Tabellc2 



Jf y — HN-^ CO C— CH 3 

R CH3 


Nr. 


R 


unax 


E^l 


1) 


4-COOC 8 Hi7 U 


346 


860 


2) 


3-CH3 


338 


978 


3) 


4-OCH3 


348 


841 


4) 


4-tert.C 4 H 9 


342 


888 


5) 


4-11-C4H9 


342 


884 


6) 


4 -CONHC 8 Hi7 x > 


346 


773 


7) 


4-X6O-C3H7 - - 


342 


903 


8) 


4-II-C3H7 


342 


918 


9) 


2-COOCsHi7 X) 


348 | 


717 


10) 


2-CN 


338 


995 


11) 


2-COOC15H31 (iso) < 6i) 


346 


583 


12) 


3-iso OC3H7 


340 


829 


13) 


2-COO w X N^H(C 2 H40H) 3 


346 


667 (wasser) 


14) 


2, 5-Di-OCH 3 


362 


491 | 


15) 


2-COOH 


346 


965 


16) 


4-S0 3 - x *HN(C 2 H40H) 3 


340 | 


666 (Wasser) 


17) 


4-S0 3 y Na^ 


340 


1010 (Wasser) 


18) 


2-OC2H5 


352 


876 


19) 


2-COOCH3 


348 


995 


20) 


2-COOCH 2 CH(CH 3 ) 2 


348 


864 


21) 


2-COOC4H9 


346 


825 


Nr. 


Verbindung 


Xmax 


Ell 


22) 


H CN 
C=C 

HN^ \ 
j COC(CH 3 )3 

H5C200C 1 



CH 3 COOC 2 H 5 


380 


768 


23) 


c=c 

HN^ ^COC(CH 3 ) 3 
NC 1 


350 


817 
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n-x C=C^ .CH 3 

JL y HN^ CO C— CH 3 

R CH3 


Nr. 


R 


Xmax | 




24) 


H v C0CH 3 

c= 

HN / X C0CH 3 
1 COOC 8 H X7 « 


344 


795 


25) 


H ^ C0CH 3 
C=C 
HN / NC0CK3 
J ^ COOC 4 H 9 


344 


938 


26) 


H \ .COCH3 
c=c 

„„/ ^ COCHs 


336 


1035 


27) 


H v ^C0CH 3 

/ c==c \ 

HN COCH3 

<i 

COOC a Hi7 l J- 


346 


1049 


28) 


H v ^COCHj 

c=c^ 

N COOC 2 H 5 
^^/COOCbHit l > 


346 


757 


29) 


H v XOCH3 

c= c' 

HN / COOCH3 

<> 

C0OC 8 Hi7 11 


346 


941 
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H\ 

JO-**' <»- 


^CH 3 
-C— CH 3 




Nr. 


R 


Xmax 


E^l 


30) 




H v^ .COCH3 
HN X COOCH 3 


344 


1008 




















31) 




H v .COCH3 
C= 

HN v-lwju\^U3;3 
Jv^COOC B H 17 1) 


344 


717 


32) 




a,/ N cooc b h 17 i) 

V 

OCH3 


346 


646 


33) 


H 3 CO' 


m,/ N cooc 8 h x7 i> 
1 


350 


612 


34) 


H3CO- 


H -c=<°' 

H N / COOCeHn 11 
^^OCH 3 


322 


761 
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R 



JO 



^C=<^ ^CH 3 

HN^ CO C— CH 3 

^CH 3 



Nr. R 



Xmax 



E 1 ! 



35) 



C=C 

w ' X COOC 8 H 17 i) 



:ooc 2 H 5 



332 




1105 



36) 



HN^ COOC 8 Hi7 1J 



COOCH 3 



336 




752 



37) 



38) 



H .COOC2H5 
C= C 



336 



' COOC2H5 



J^-COOCHj 



H .COOC2H5 

HN / N COOC 2 H 5 
Jx^COOC 8 H l7 l > 



335 



890 



630 



39) 



.COOC 2 H 5 

C=C 

\C00C 2 H 5 



320 



HN 




COOC 8 H 17 « 



700 



44 



DE 197 12 033 A 1 







^CH 3 
-C— CH 3 
^CH 3 




Nr. 


R 


Unax 


Ell 


40) 




358 


743 


41) 


"><" 

COOC 8 Hi7 11 


330 


1191 


42) 


<> 

C00C e H 17 x > 


374 


1175 


43) 


c=c 

COOC B H 17 X) 


362 


869 


44) 


COOC B H l7 1> 


336 


896 



U C 8 Hi7 = 2-Ethylhexyl 
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AUgemeine Herstcllvorschrift zur Herstellung von Emulsionen fur kosmetische Zwecke 

AUe oUoslichen Bestandteilc werdcn in einem Riihrkessel auf 85°C erwarmt. Wenn alle Bestandteile geschmolzcn 
sind, bzw. als FlUssigphase vorliegen, wird die Wasserphase unter Homogenisieren eingearbeitet. Unler Rtihren wird die 
5 Emulsion auf ca. 40°C abgekiihlt, parromiert, homogenisiert und dann unler standigem Ruhren auf 25°C abgektihlt. 

Zubcrcitungcn 

Beispiel 4 

10 

Zusammensetzung fur die Lippenpflege 

ad 100 Eucerinum anhydricum 
10,00 Glycerin 
15 10,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 dcrTabcllc2 
8,00 Octyl Methoxycinnamat 
5,00 Zink Oxid 
4,00 Castorol 

20 4,00 Pentaerythrithil Stearat/caprat/Caprylat Adipat 

3,00 Glyceryl Stearat SE 

2,00 Bienenwachs 

2,00 Microkristallines Wachs 

2,00 Qualemium-18 Benlonil 
25 1 ,50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

Beispiel 5 
Zusammensetzung filr die T jppenpflege 

30 

ad 100 Eucerinum anhydricum 
10,00 Glycerin 
10,00 Titanium Dioxid 
0,5-10 Verbindung Nr. 24 der T^beUe 2 
35 8,00 Oclyl Melhoxycinnamal 
5,00 Zink Oxid 
4,00 Castorol 

4,00 Pentaerythrithi 1 Stearat/caprat/Caprylat Adipat 
3,00 Glyceryl Stearat SE 
40 2,00 Bienenwachs 

2,00 Microkristallines Wachs 
2,00 Quaternium- 1 8 Bentonit 
1 ,50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

45 Beispiel 6 

Zusammensetzung Air Sunblockcr mit Mikropigmcntcn 

adlOOWasser 
50 10,00 Octyl Methoxcinnamat 

6,00 PEC j-7-Hydrogenated Castor Ol 

6,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 der TVibelle 2 

5,00 Mineral Ol 
55 5,00 Isoainyl p-Melhoxycinnamat 

5,00 Propylcn Glycol 

3,00 Jojoba Ol 

3,004-Methylbenzyliden Campher 
2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
GO 1 ,00 Dimethicon 

0,50 PEG-40-Hydrogenated Castor Ol 
0,50 Tbcopheryl Acetat 
0,50 Phenoxyethanol 
0,20 EDTA 

65 
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Beispiel 7 

Zusammensetzung ftir Sunblocker mil Mikropigmenten 

adlOOWasscr 

10,00 Oclyl Methoxcinnamal 

6,00 FEG-7-Hydrogcnatcd Castor Ol 

6,00 'Itanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 

5,00 Mineral Ol 

5,00 Isoamyl p-Methoxycinnamat 
5,00Propylcn Glycol 
3,00 Jojoba Ol 

3,00 4-Methylbenzyliden Camphcr 
2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
l,00Dimcthicon 

0,50 PKG-40-Hydrogenated Castor Ol 
0,50Tocophery1 Acetat 
0,50 Phenoxyethanol 
0,20 EDTA 

Beispiel 8 
Feliireies Gel 

adlOOWasser 

8,00 Octyl Mcthoxycinnamat 

7,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 der Tabelle 2 

5,00 Glycerin 

5,00FEG-25PABA 

1,00 4-Methylbenzyliden Campher 

0,40 Acrylate C1O-C30 Alkyl Acrylat Crosspolymer 

030 Imidazolidinyl Urea 

0,25 Hydroxyelhyl Cellulose 

0,25 Sodium Mcthylparabcn 

0,20 Disodium KDTA 

0,15 Fragrance 

0,15 Sodium Propylparaben 

0,10 Sodium Hydroxid 

Beispiel 9 
FeUlxeies Gel 

adlOOWasser 

8,00 Octyl Mcthoxycinnamat 

7,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 

5,00 Glycerin 

5.00PEG-Z5PABA 

1 ,00 4-Methylbenzyliden Campher 

0,40 Acrylate C10-C30 Alkyl Acrylat Crosspolymer 

0,30 Imidazolidinyl Urea 

0,25 Hydroxyelhyl Cellulose 

0,25 Sodium Mcthylparabcn 

0,20 Disodium EDTA 

0,15 Fragrance 

0,15 Sodium Propylparaben 

0,10 Sodium Hydroxid 

Beispiel 10 
Sonnencreme (LSF20) 

adlOOWasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 
8,00 Titanium Dioxid 
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6,00 FEG-7-Hydrogenated Castor Ol 
0,5 10 Verbindung Nr. 1 der Tabelle 2 
6,00 Mineral Ol 
5,00 Zink Oxid 
5 5 ,00 Isopropyl Palmitat 
5,00 Imidazolidinyl Urea 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
1 ,00 4-Methylbenzyliden Campher 
10 0,60 Magnesium Stearat 
0,50 Tocopheryl Acetat 
0,25 Methylparaben 
0,20 Disodium EDTA 
0,15 Propylparaben 



Sonnencreme (LSF20) 
adlOOWasser 
2» 8,00 Octyl Methoxycinnamat 

8,00 Titanium Dioxid 

6,00 FEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

04-10 Verbindung Nr. 24 der TabeUe 2 

6,00 Mineral Ol 
25 5,00 Zink Oxid 

5,00 Isopropyl Palmitat 

5,00 Imidazolidinyl Urea 

3,00 Jojoba Ol 

2,00 PFXJ-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
30 1 ,00 4-Methylbenzyliden Campher 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocopheryl Acetat 

0,25 Methylparaben 

0,20 Disodium EDTA 
35 0,15 Propylparaben 



40 

ad lOOWasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

5,00 FEG-7-I Iydrogcnated Castor Ol 

5,00 Propylene Glycol 
45 4,00 Isopropyl Palmitat 

4,00 Caprylic/Capric Triglycerid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 der Tabcllc 2 

4,00 Glycerin 

3,00 Jojoba Ol 
50 2,00 4-Methylbenzyliden Campher 

2,00 Titanium Dioxid 

1 ^0 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

l^ODimethicon 

0,70 Magnesium Sulfat 
55 040 Magnesium SlearaL 

0,15 Fragrance 



adlOOWasser 
8,00 Octyl Methoxycinnamat 
5,00 FEG-7-Hydrogenaled Castor Ol 
65 5,00 Propylene Glycol 
4,00 Isopropyl Palmitat 
4,00 Caprylic/Capric Triglycerid 
0,5-10 Verbindung Nr. 24 der TabeUe 2 



Bcispicl 11 



Beispiel 12 
Sonnencreme wasserfest 



Beispiel 13 
Sonnencreme wasserfest 
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4,00 Glycerin 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 4-Methylbenzyliden Campher 

2,00 Titanium Dioxid 

1 ,50 FEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

l^ODimethicon 

0,70 Magnesium Sulfat 

0,50 Magnesium Stearat 

0,15 Fragrance 

Beispiel 14 
Sonnenmilch (LSF 6) 

adlOOWasser 
10,00 Mineral Ol 

6,00 PKG-7-Hydrogenated Castor Ol 

5,00 Tsopropyl Palmitat 

3,50 Octyl Methoxycinnamat 

0,5 10 Verbindung Nr. 1 der Tabelle 2 

3 ,00 Caprylic/Capric Triglycerid 

3.00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

0,70 Magnesium Sulfat 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50'lbcopberylAcetat 

0,30 Glycerin 

0,25 Methylparaben 

0,15 Propylparaben 

0,05 Tocopherol 

Beispiel 15 
Sonnenmilch (LSF 6) 

adlOOWasser 
10,00 Mineral Ol 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

5,00 Isopropyl Palmitat 

3 ,50 Octyl Methoxycinnamat 

0^-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 

3,00 Caprylic/Capric Triglycerid 

3,00 Jojoba Ol 

2,00 FEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

0,70 Magnesium Sulfat 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocophcryl Acctat 

0,30 Glycerin 

0,25 Methylparaben 

0,15 Propylparaben 

0,05 Tocopherol 



Beispiel 16 
Sonnencreme wasserfest 

adlOOWasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

5,00 FEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

5,00 Propylene Glycol 

4,00 Isopropyl Palmitat 

4,00 Caprylic/Capric Triglycerid 

0,5-10 Verbindung Nr. 17 der Tabelle 2 

0^-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 

4,00 Glycerin 

3,00 Jojoba Ol 

2,00 4-Methylhenzyliden Campher 
2,00 Titanium Dioxid 
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1,50 FEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
1,50 Dimethicon 
0,70 Magnesium Sulfat 
0,50 Magnesium Stearat 
5 0,15 Fragrance 

Bcispicl 17 
Sonnenmilch 

10 

adlOOWasser 
10,00 Mineral Ol 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 
5,00 Isopropyl Palmitat 
IS 3,50 Oclyl Melhoxycinnainat 

0,5-10 Vcrbindung Nr. 17 dcrTabcllc 2 
3,00 CapryLic/Capric 'iriglycerid 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
20 0,70 Magnesium Sulfat 

0,60 Magnesium Stearat 

040 Tbcopheryl Acetat 

030 Glycerin 

0,25 Melhylparaben 
25 0,15 Propylparaben 

0,05 Tocopherol. 



Patentanspriiche 
30 1. Verwendung von Verbindungen derFormell 




I 



in der die C=C Doppelbindung in der H oder Z Kontiguration vorliegt und die Variablen folgende Bedeutune haben: 
R* COOR 5 , COR* CONR5R6, CN, 0=S(-R 5 )=0, 0=S(-OR 5 )=0, R^O-P (-OR*)=0; 
R 2 COOR 6 , COR 6 , CONR 5 R 6 , CN, OS(-R 6 )=0, 0=S(-0R 6 )=O, R 7 OP (-OR*)=0; 
40 R 3 Wasserstoff, einen gegebenenfalls substituierten aliphatischen, cycloaliphatischen, araliphatischen oder aroma- 
tischen Rest mit jeweils bis zu 1 8 C- Atomen; 

R 4 einen gegebenenfalls substituierten aromatischen oder heteroaromatischen Rest mit 5 bis 12 Ringatomen; 
R 5 bis R 8 unabhangig voneinander Wasserstoff, einen offenkettigen oder verzweigten aliphatischen, araliphati- 
schen, cycloaliphatischen oder gegebenenfalls substituierten aromatischen Rest mil jeweils bis zu 18 C-Alomen, 

45 wobei die Variablen R 3 bis R 8 untereinander, jeweils zusammen mit den Kohlenstoffatomen, an die sie gebunden 

sind, gemeinsam einen 5- oder 6-Ring bilden konnen, der gegebenenfalls weiter anelliert sein kann, 
als UV- Filter in kosmctischen und pharmazcu tischen Zubcrcitungcn zum Schutz der mcnschlichcn Haut oder 
menschlicher Haare gegen Sonnenstrahlen, allein oder zusammen mit an sich fur kosmetische und pharmazeutische 
Zubereitungen bekannten, im UV-Bereich absorbierenden Verbindungen. 

so 2. Verwendung von Verbindungen der Formcl I gemaB Anspruch 1 als UV-A-Rlter. 

3. Verwendung von Verbindungen der Formel I gemfiB Anspruch 1, wobei R 3 fllr Wasserstoff, R 1 fttr CN, COOR 5 
und COR 5 und R 2 fiir CN, COOR 6 und COR 6 stehen, wobei R 5 und R 6 voneinander unabhangig offenkettige oder 
verzweigte aliphatische oder gegebenenfalls substituierte, aromatische Reste mit bis zu 8 C-Atomen bedeutea. 

4. Verwendung von Verbindungen der Formel I gemaB Anspruch 1, wobei R 4 fur gegebenenfalls durch hydrophile 
55 oder lipophile Subslituenten substituiertes Phenyl stehL 

5. Verwendung von Verbindungen der Formel I gemafi Anspruch 1 , wobei R 4 fiir einen Alkoxyphcnyl- oder Alkox- 
ycarbonylpbenylrest steht. 

6. Verwendung von Verbindungen der Formel T gemaB Anspruch 1 , wobei R 4 fiir einen Phenylrest steht, der was- 
serlbslich machende Substituenten tragt, ausgewahlt aus der Gruppe bestehend aus Carboxylat, Sulfonat- oder Am- 

60 moniumresten. 

7. Lichtschutzmittel enthaltende kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen zum Schutz der menschlichen 
Epidermis oder menschlichen Haare gegen UV-Licht im Bereich von 280 bis 400 nm, dadurch gekennzeichnet, daB 
sie in einem kosmetisch und pharmazeutisch geeigneten Trager, allein oder zusammen mit an sich fur kosmetische 
und pharmazeutische Zubereitungen bekannten im UV-Bereich absorbierenden Verbindungen, als pholoslabile UV- 

65 Filter wirksamc Mcngcn von Verbindungen der Formel I 
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R 4 NH R 5 

enlhallen, in tier die Variablen die Bedeulung gemUB Anspruch 1 haben. 

8. Lichtschutzmittcl gcmaB Anspruch 7, cnthaltcnd als UV-A-Filtcr Vcrbindungcn dcr Formcl I, wobci R : * fur Was- 
serstoff, R l Kir CN, COOR 5 und COR 5 und R 2 fiir CN, COOR 6 und COR 6 stehen, wobei R 5 und R 6 gegcbenenfalls 
substituierte aliphatische oder aromatische tteste rnit bis zu 8 C-Atomen bedeuten. 

9. Lichtschutzmittcl gemaB Anspruch 7, enthaltend als UV-A-Filter Verbindungen dcr Formel I wobci R 4 fur gc- 10 
gebenenfalls durch hydrophile oder lipophile Substituenten substituiertes Phenyl steht. 

10. Lichtschutzmittcl gcmaB Anspruch 7, enthaltend als UV-A-Filter Verbindungen der Formel I, wobei wobei R 3 
fiir WasserstofT, R 1 fiir CN, COOR 5 und COR 5 und R 2 fiir CN, COOR 6 und COR 6 stehen und R 4 fOr einen Phenyl- 
rest steht, der durch Alky]-, Alkoxy-, Alkylaminocarbonyl-, Alkoxycarbonylreste, mil jeweils bis zu 20 C-Atomen, 
oder mil Cyan- oder Carboxyresten, sowie nut wasseridslich niachenden Subsliluenlen, ausgewahll aus der Gruppe 15 
bcstchcnd aus Carboxylat-, Sulfonat- oder Alkylammoniumrcstcn, substituicrt scin kann. 

11. Neue Verbindungen der Formel 11, 

R* — ^CO C— CH 3 ii 

^CH 3 

in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguralion vorliegl und in der R 4 einen Phenylresl bedeutel, der 
durch einen oder mehrere Alkyl-, Alkoxy-, Alkylaminocarbonyl-, Alkoxycarbonylreste, mil jeweils bis zu 20 C- 25 
Atomen oder Cyan- oder Carboxyreste, sowie durch wasseridslich machende Substituenten, ausgewahll aus der 
Gruppe bcstchcnd aus Carboxylat-, Sulfonat- oder Alkylammoniumrcstcn, substituicrt scin kann. 

12. Neue Verbindungen der Formel III, 

H ^ ^COCH 3 , 30 

R4— NH^ C_ C ^ C0RS 

in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguration vorliegt und in der R 4 einen Phenylrest bedeutet, der 
durch einen oder mehrere Alkoxyrcsle mil bis zu 20 C-Atoiuen oder Alkoxycarbonylreste mil 4 bis zu 20 C-Au> 35 
men, sowie durch wasscrloslich machende Substituenten, ausgewahll aus dcr Gruppe bcstchcnd aus Carboxylat-, 
Sulfonat- oder Alkylammoniumresten, substituiert sein kann und R 5 eine offenkettige, verzweigte oder cyclische 
Alkyl-, Alkoxy-, oder A Ikoxyalkyl gruppe mil jeweils bis zu 1 8 C-Atomen oder eine Aryloxygruppe bedeutet 

13. Verbindungen der Formel I zur Verwendung als Arzneimittel. 

14. Pharmazeutische Zubereitung, dadurch gekennzeichnet, daB sie eine wirksame Menge mindestens einer der 40 
Verbindung der Formel I nach Anspruch 1 enthalL 
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